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РЕФЕРАТ

Звiт про НДР: 90 с., 56 рис., 78 джерел.

Об’єкт дослiдження – фiзичнi процеси в трибологiчних системах при режимi граничного

тертя, а саме, режими переривчастого плавлення ультратонкої плiвки мастила.

Мета роботи – дослiдження граничного режиму тертя, який реалiзується у разi ультратон-

ких плiвок масла завтовшки менш чотирьох дiаметрiв молекул, при гладких або шорстких поверх-

нях, високих навантаженнях i малих швидкостях зсуву. При врахуваннi деформацiйного дефекту

модуля зсуву побудувати модель плавлення мастила та дослiдити гiстерезиснi явища при тертi. Вра-

ховуючи флуктуацiї температури мастила побудувати динамiчну фазову дiаграму iз рiзними кiнети-

чними режимами тертя у звичайному випадку та у самоподiбному режимi. Також методом моле-

кулярної динамiки дослiдити поведiнку межової плiвки води, молекули якої представленi моделлю

ТIР4Р, стиснутої мiж абсолютно жорсткими алмазними поверхнями.

Метод дослiдження – теоретичний аналiз що базується на системi реологiчних рiвнянь для

апроксимацiї в’язко-пружного середовища та теорiї фазових переходiв Ландау, комп’ютерне моде-

лювання методом молекулярної динамiки.

Дослiджено межовий режим тертя. Визначено параметри, за яких плiвка знаходиться в рi-

диноподiбному станi, i тертя мiж поверхнями зменшується. При врахуваннi корельованих флуктуа-

цiй температури знайдено областi реалiзацiї сухого, рiдинного та переривчастого тертя. Проведено

врахування деформацiйного дефекту модуля зсуву мастила на плавлення. Побудовано фазовi порт-

рети у рiзних кiнетичних режимах та фазова дiаграма. Дослiджено самоподiбний режим плавлення

мастила. Вивчено рiвноважнi й динамiчнi характеристики ультратонкої плiвки води, стиснутої мiж

алмазними стiнками, в залежностi вiд зовнiшнього навантаження, зсувної сили, товщини плiвки i

рельєфу поверхонь. Побудовано фазову дiаграму iз областями рiдинного та сухого тертя у моделi

фазових переходiв. Дослiджено кiнетику системи на прикладi механiчного аналога простої трибо-

логiчної моделi.

ЗСУВНI НАПРУЖЕННЯ I ДЕФОРМАЦIЇ, КРИТИЧНА ТЕМПЕРАТУРА, ГIСТЕРЕ-

ЗИС, ФАЗОВИЙ ПЕРЕХIД, БЕЗПЕРЕРВНЕ I СТРИБКОПОДIБНЕ ПЛАВЛЕННЯ, СИЛА

ТЕРТЯ, МОЛЕКУЛЯРНА ДИНАМIКА.
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ВСТУП

Останнiми роками iнтенсивно проводиться експериментальне дослiдження процесу тертя i

реологiчних властивостей молекулярно-тонких шарiв мiж двома атомарно-гладкими поверхнями

при рiзних величинах прикладеного навантаження, тиску, товщини шарiв при змiнi зсувної швид-

костi, температури i так далi. Експерименти вказують на ряд незвичайних властивостей подiбних

систем, зокрема на iснування твердо- i рiдиноподiбного станiв, характеристики яких вiдрiзняються

вiд звичайних твердих i рiдких систем.

Роздiл 1 присвячений опису впливу корельованих флуктуацiй температури на плавлення

плiвки мастила. Кореляцiю флуктуацiй можна представити як кольоровий шум [1]. Як правило,

кожному шумовому сигналовi приписується певний колiр, згiдно його властивостям. Одна з та-

ких властивостей — спектральна густина потужностi. Для бiлого шуму спектральна густина S(f) є

постiйною, тобто всi частоти представленi однаково. Для кольорового шуму залежнiсть S(f) може

приймати рiзний вигляд залежно вiд його кольору. По аналогiї з видимим свiтлом, яке є електрома-

гнiтним полем i представляється частотою, колiрнi вiдповiдностi шумових сигналiв визначаються

частотами аналогiчного електромагнiтного сигналу. Наприклад, червоний шум вiдповiдає електро-

магнiтному сигналу, що має довжину хвилi видимого червоного свiтла. Далi показано, що кореляцiї

температури представляють процес Орнштейна-Уленбека, що описує броунiвський рух (червоний

або коричневий шум). Його спектральна густина обернено пропорцiйна квадрату частоти. Враху-

вання такого виду шумiв описує ефекти пам’ятi — кожне значення шумлячого сигналу залежить

вiд попереднього, тобто шум є корельованим. Данi ефекти мають мiсце при плавленнi тонкої плiв-

ки мастила. Також введення кореляцiй температури дозволяє показати, що при плавленнi мастила

iснує декiлька стацiонарних режимiв, переходи мiж якими забезпечують рiзнi режими переривча-

стого тертя, що спостережуються експериментально.

У роздiлi 2 дослiджується вплив деформацiйного дефекту модуля зсуву мастила на процеси,

що мають мiсце в системi. Встановлена можливiсть реалiзацiї стрибкоподiбного i безперервного

плавлення. Виявлено три режими поведiнки мастила, якi вiдповiдають нульовим зсувним напруже-

нням, гукiвськiй дiлянцi дiаграми навантаження i дiлянцi пластичної течiї. Переходи мiж цими режи-

мами можуть вiдбуватися за механiзмами фазового перетворення першого i другого роду. Описано

гiстерезис залежностей стацiонарних напружень вiд деформацiї i температури поверхонь тертя. До-

слiджено фазову кiнетику системи. Показано, що спiввiдношення часiв релаксацiї дослiджуваних

величин якiсним чином впливає на характер встановлення стацiонарного режиму.

У роздiлi 3 методом молекулярної динамiки дослiджено поведiнку межової плiвки води, мо-

лекули якої представленi моделлю ТIР4Р, стиснутої мiж абсолютно жорсткими алмазними поверх-

нями. Вивчено рiвноважнi й динамiчнi характеристики системи в залежностi вiд зовнiшнього на-

вантаження, зсувної сили, товщини плiвки i рельєфу поверхонь. Встановлено перехiд ультратонкої
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плiвки води до твердоподiбного стану iз збiльшенням зовнiшнього навантаження. Це виявляється

у зменшеннi коефiцiєнту дифузiї й утвореннi молекулами рiдини квазiдискретних шарiв. У плiвцi

товщиною два молекулярних дiаметри за високих навантажень молекули також упорядковуються

паралельно до поверхонь. Отримано часовi залежностi сили тертя i змiни її середнього значення iз

навантаженням. Виявлено значний вплив рельєфу поверхонь на характер впорядкування молекул

плiвки води. У цiлому, поведiнка розглядуваної моделi узгоджується iз експериментами для простих

рiдин, молекули яких мають сферичну форму.

У роздiлi 4 побудовано детермiнiстичну теорiю плавлення ультратонкої плiвки мастила, яку

затиснуто мiж двома атомарно-гладкими твердими поверхнями. Для опису стану мастила введено

параметр надлишкового об’єму, що виникає за рахунок хаотизацiї структури твердого тiла в процесi

плавлення. Узгодженим чином описано термодинамiчне i зсувне плавлення. Проаналiзовано зале-

жностi стацiонарної сили тертя вiд температури мастила i швидкостi зсуву поверхонь, що труться,

при їх рiвномiрному зсувi iз постiйною швидкiстю. В рамках простої трибологiчної моделi описано

переривчастий режим тертя, при якому мастило перiодично плавиться i твердне. Проаналiзовано

вплив швидкостi, температури i навантаження на переривчасте тертя. Проведено якiсне порiвнян-

ня отриманих результатiв iз експериментальними даними.

Перший та другий роздiли присвяченi дослiдженню у рамках реологiчної моделi що базує-

ться на системi рiвнянь типу Лоренца. Третiй роздiл подає дослiдження за допомогою методiв мо-

лекулярної динамiки. Останнiй четвертий роздiл мiстить терiю що базується та терiї фазових пе-

реходiв Ландау та представляє термодинамiчний пiдхiд до вивчення проблеми. Таким чином, один i

той самий об’єкт дослiджуються у рамках трьох рiзноманiтних теорiй, що безсумнiвно є перевагою,

оскiльки дозволяє робити порiвняння у результатах та бiльш детально вивчити об’єкт дослiдження.



8

РОЗДIЛ 1

ДОСЛIДЖЕННЯ ВПЛИВУ КОРЕЛЬОВАНИХ ФЛУКТУАЦIЙ ТЕМПЕРАТУРИ НА

ПРОЦЕС ПЛАВЛЕННЯ

Шуми вводяться для вирiшення завдань з великою кiлькiстю неоднорiдностей, дефектiв,

зовнiшнiх дiй i так далi. Коли не можна описати всi iснуючi взаємодiї якось об’єктивно. У дано-

му роздiлi проведений аналiз впливу корельованого шуму температури на процес плавлення уль-

тратонкої плiвки мастила. Оскiльки система має малi розмiри, вплив шуму виявляється iстотним, i

для повноти аналiзу його необхiдно врахувати. Врахування шуму дозволяє описати переривчастий

stick-slip режим.

1.1. Представлення кольорового шуму i основнi рiвняння

Продовжимо дослiдження системи рiвнянь, що описує плавлення ультратонкої плiвки ма-

стила з температурою T , затиснутою мiж двома атомарно-гладкими поверхнями з температурою

Te [2]:

τσσ̇ = −σ + gε, (1.1)

τεε̇ = −ε + (T − 1)σ, (1.2)

τT Ṫ = (Te − T )− σε + σ2, (1.3)

де константа g < 1. Цi рiвняння формально збiгаються з синергетичною системою Лоренца

[3], у якiй зсувнi напруження σ грають роль параметра порядку, спряжене поле зводиться до зсувної

деформацiї ε, а температура T представляє керуючий параметр.

Можливий випадок, коли сила тертя змiнюється в часi випадковим чином. Такий режим ви-

явлений методами молекулярної динамiки [4] i показаний на рис. 1.1. Подiбний нерегулярний режим

спостерiгався в експериментах [5], у яких як мастило використовувалася плiвка тетрадекана тов-

щиною 0.8 нм, що вiдповiдає двом моношарам речовини, i швидкiсть зсуву близька до критичного

значення. Очевидно, даний режим викликаний флуктуацiями, якi виявляються iстотними за рахунок

малого розмiру. Причому флуктуацiї випробовує також температура мастила T , яка представляє

середню величину. З’ясуємо причину таких флуктуацiй.

У молекулярнiй динамiцi температура системи вводиться через питоме середнє значення кi-

нетичної енергiї:

E =

N∑
n=1

mnv
2
n

2N
, (1.4)
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Рисунок 1.1— Часовi залежностi сили тертя F , швидкостi верхньої зсувної поверхнi V , товщини

мастила h i температури мастила T [4].

де m – молекулярна маса атома, v – його швидкiсть та N – повне число атомiв [6]. Ви-

раз (1.4) представляє середнє значення, бiля якого вiдбуваються флуктуацiї енергiї частинок, що

складають систему. При великiй кiлькостi частинок система з часом приходить до стану термоди-

намiчної рiвноваги, при якiй значення (1.4) не змiнюється у часi. Проте ми розглядаємо систему,

в якiй кiлькiсть частинок обмежена (плiвка мастила має товщину в декiлька атомних шарiв). Тому

значення (1.4) змiнюється з часом випадковим чином за рахунок флуктуацiй швидкостi обмеженого

числа частинок i його вже не можна вважати за постiйне середнє значення. Таким чином, енергiя

буде флуктуювати. При змiнах кiнетичної енергiї (1.4) потенцiйна енергiя змiнюється таким чином,

що повна енергiя системи завжди залишається постiйною.

Кiнетична енергiя системи i її температура зв’язанi наступним спiввiдношенням:

E =
i

2
kT (1.5)

де i – число ступенiв свободи (у нашому випадку i = 3) k – постiйна Больцмана. Порiвню-

ючи (1.4) i (1.5), набуваємо миттєвого значення температури:

T =

N∑
n=1

mnv
2
n

3kN
. (1.6)

Для обчислення температури даної системи необхiдно в (1.6) додатково проводити усереднювання

за часом. Проте, як показано вище, дане значення для ультратонких плiвок не є постiйним. На-

приклад, коли зсувнi напруження перевищують критичне значення, наступає плавлення, при якому
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швидкостi частинок мастила зростають, оскiльки система стає менш упорядкованою. Збiльшенню

флуктуацiй також сприяє неоднорiднiсть системи – дефекти кристалiчної будови мастила, нерiв-

ностi поверхонь тертя, домiшки у використовуваному мастилi, неоднорiдний розподiл температури

термостата i тому подiбне. Вказанi ефекти в експериментальних ситуацiях завжди мають мiсце. Для

їх врахування i вводяться в розгляд флуктуацiї енергiї.

Далi розглядається вплив флуктуацiй енергiї (1.4). Використовуючи лiнiйний зв’язок мiж

енергiєю i температурою (1.5), врахуємо флуктуацiї енергiї, уввiвши флуктуацiї температури, яка

явно входить в еволюцiйнi рiвняння. Далi пiд флуктуацiями температури маються на увазi флуктуа-

цiї кiнетичної енергiї частинок мастила. Проте флуктуацiї температури таким чином можна вводити

тiльки для ультратонких плiвок мастил, що складаються з обмеженого числа частинок.

Флуктуацiї температури, показанi на рис. 1.1, у вiдмiнностi вiд бiлого шуму, є корельовани-

ми. Це витiкає з того, що згiдно рисунку, якщо температура збiльшується, то в наступний момент

вiрогiднiсть того, що вона продовжуватиме збiльшуватися бiльше, нiж вiрогiднiсть її зменшення.

Введемо флуктуацiї температури слiдуючи [1]. Часова кореляцiя розмiрної температури TD

мастила визначається середнiм значенням добутку

ϕ(τ) = 〈∆TD(t)∆TD(t + τ)〉, (1.7)

де ∆TD(t) — рiзниця мiж поточною i середньою температурою. В рамках припущення про

квазiстацiонарнiсть флуктуацiй ∆TD функцiя ϕ(τ) набуває вигляду:

ϕ(τ) = 〈(∆TD)2〉 exp(−ζ|τ |). (1.8)

Тут 1/ζ задає час релаксацiї для встановлення рiвноваги. Вважаючи, що у формулах (1.7) i (1.8)

моменти часу зв’язанi рiвнiстю t + τ = t′, отримуємо:

ϕ(t′ − t) = 〈∆TD(t)∆TD(t′)〉 = 〈(∆TD)2〉 exp(−ζ|t′ − t|). (1.9)

Тодi, пiдстановка середнього квадрата флуктуацiй температури 〈(∆TD)2〉 = T 2
D/cv у вираз (1.9) дає

〈∆TD(t)∆TD(t′)〉 =
T 2

D

cv

exp(−ζ|t′ − t|). (1.10)

Такого типу флуктуацiї описуються процесом Орнштайна-Уленбека λ(t) [7], який має наступнi мо-

менти (пор. з (1.10)):

〈λ(t)〉 = 0, 〈λ(t)λ(t′)〉 =
I

τλ

exp

(
−|t− t′|

τλ

)
(1.11)

тут I грає роль iнтенсивностi флуктуацiй температури, а τλ – часу їх кореляцiї. Для опису впливу

кореляцiй температури процес λ(t) далi враховується в безрозмiрному рiвняннi (1.3) як додатковий

температурний доданок. Тому величини λ, I в (1.11) вже вимiрянi в одиницях

λs = Tc Is = T 2
c . (1.12)
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Порiвнюючи формулу (1.10) з другою рiвнiстю (1.11), з урахуванням одиниць вимiрювання (1.12)

отримуємо:

λ(t) = ∆T (t) τλ =
1

ζ
, I =

T 2

ζcv

. (1.13)

Отже, величина iнтенсивностi шуму I однозначно визначається температурою i теплоємнi-

стю мастила cv. На перший погляд, може здатися, що на приведених далi фазових дiаграмах Te(I)

кожному значенню I вiдповiдає єдине Te, i замiсть областей повинна iснувати крива у вказаних ко-

ординатах, рух по якiй i описує еволюцiю системи. Проте, це не має мiсця, оскiльки параметр Te

представляє температуру термостата, яка не визначає однозначно температуру T . Слiд лише вва-

жати, що в результатi самоорганiзацiї системи певному значенню Te може вiдповiдати безлiч зна-

чень T , i, згiдно з (1.13), iнтенсивностей I у рiзнi моменти часу. Крiм того, до змiни I приводить

варiацiя cv з часом. Таким чином, доречно говорити про iснування фазової дiаграми. Iнтенсивнiсть

I можна також змiнювати за рахунок вибору параметра ζ, що характеризує конкретну систему.

Останнє означає що в одних системах шум не робить iстотного впливу на їх поведiнку з часом, а в

iнших впливає критичним чином.

Проте, тут, не обмежуючись таким пiдходом, флуктуацiї температури розумiються в ширшо-

му сенсi. Це пов’язано з тим, що як правило, термiчний вплив роблять рiзнi зовнiшнi стохастичнi

джерела. Крiм того, шум можна рiвноправним чином iнтерпретувати як при допомозi флуктуацiй

T , так i Te. Дане представлення шуму часто використовується при моделюваннi його в реальних

фiзичних системах [7].

Процес Орнштейна-Уленбека λ(t) представляє реалiзацiю корельованих випадкових блу-

кань. Мається на увазi, що iз збiльшенням швидкостi частинки збiльшується вiрогiднiсть її зiткне-

ння з iншою частинкою. При цьому всi частинки повертаються до нульової швидкостi тим швидше,

чим бiльше їх швидкiсть. Процес є кольоровим гаусовим шумом з ненульовим часом кореляцiї τλ i

iнтенсивнiстю I . Вiн може бути отриманий при розв’язку рiвняння Орнштайна-Уленбека:

dλ(t)

dt
= − 1

τλ

λ(t)− 1

τλ

ξ(t), (1.14)

де ξ(t) представляє гаусiв бiлий шум з нульовим середнiм значенням i iнтенсивнiстю I :

〈ξ(t)〉 = 0, 〈ξ(t)ξ(t′)〉 = 2Iδ(t− t′). (1.15)

При цьому джерело λ(t) на великих тимчасових iнтервалах подiбне бiлому шуму ξ(t), а на малих —

броунiвському руху, i в стацiонарнiй межi (t, t′ � τλ) має моменти (1.11).

Помноживши (1.14) на dt отримаємо стохастичне диференцiальне рiвняння:

dλ(t) = − 1

τλ

λ(t)dt− 1

τλ

dW (t) (1.16)

де вiнерiвський процес володiє властивостями:

〈dW (t)〉 = 0; 〈(dW (t))2〉 = 2Idt. (1.17)
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Для чисельної реалiзацiї λ(t) розв’яжемо рiвняння (1.16), скориставшись при цьому методом Ейле-

ра. З урахуванням визначення дискретного аналогу диференцiала випадкової сили dW (t) ≡
√

∆tWn

отримаємо наступну iтерацiйну процедуру:

λn+1 = λn

(
1− ∆t

τλ

)
−
√

∆t

τλ

Wn. (1.18)

Розв’язок проводиться на iнтервалi t ∈ [0, T ], i при заданiй кiлькостi iтерацiй N прирiст часу визна-

чається як ∆t = T/N . Випадкова сила Wn володiє наступними властивостями:

〈Wn〉 = 0, 〈WnWn′〉 = 0 〈W 2
n〉 → 2I. (1.19)

Для її моделювання використовується функцiя Бокса-Мюллера

Wn = µ
√
−2 ln r1 cos(2πr2), ri ∈ (0, 1], (1.20)

де дисперсiя µ =
√

2, а Wn – абсолютно випадкове число iз властивостями (1.19). Псевдо-

випадковi числа r1 i r2 мають рiвномiрний розподiл i повторюються через певний iнтервал.

На рис. 1.2 представлена реалiзацiя (1.20) для рiзних часових масштабiв. Характер пове-

дiнки для обох масштабiв подiбний, шум є некорельованим. Процес Орнштайна-Уленбека λ(t) для

t0 4 8 12 16
-8

-4

0

4
W

t0 400 800 1200 1600

-8

-4

0

4

8
W

а

б

Рисунок 1.2— Реалiзацiя бiлого шуму (1.20) при I = 1 (µ2 = 2I): а — N = 2·103, T = 20, ∆t = 0.01;

б — N = 2 · 105, T = 2 · 103, ∆t = 0.01.

аналогiчних iнтервалiв часу представлений на рис. 1.3. Видно, що на коротких iнтервалах (рис. 1.3а)

вiн подiбний броунiвському руху, i тут кожне подальше значення залежить вiд попереднього, тобто

шум є корельованим. На довгих же iнтервалах (рис. 1.3б) кореляцiя втрачається, процес стає по-

дiбним до бiлого шуму, реалiзацiя якого показана на рис. 1.2. Оскiльки, на вiдмiну вiд бiлого шуму
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Рисунок 1.3— Реалiзацiя кольорового шуму (1.18) при I = 1 (µ2 = 2I), τλ = 2.0: а — N = 2 · 103,

T = 20, ∆t = 0.01; б — N = 2 · 105, T = 2 · 103, ∆t = 0.01.

стацiонарний процес Орнштайна-Уленбека має кiнцеву дисперсiю, його часто використовують як

модель реального шумового сигналу.

З урахуванням стохастичного доданку останнє рiвняння системи, що розглядається (1.3)

приймає вигляд:

τT Ṫ = (Te − T )− σε + σ2 + λ(t). (1.21)

В рамках адiабатичного наближення

τT � τσ, τε, (1.22)

коли температура мастила T слiдує за змiною зсувних компонент напружень σ i деформацiї ε, у

рiвняннi (1.21) можна видiлити малий параметр, i покласти τT Ṫ ' 0. У результатi отримуємо вираз

для температури:

T = Te − σε + σ2 + λ(t). (1.23)

Додамо системi (1.1), (1.2), (1.23) бiльш простий вигляд, звiвши її до єдиного рiвняння для

зсувних напружень σ(t). Рiвняння (1.1) дає деформацiю

ε =
1

g
[σ + τσσ̇] , (1.24)

а рiвностi (1.2), (1.23) iз врахуванням (1.24) набирають вигляду

τεε̇ = −1

g
[σ + τσσ̇] + σ

[
Te − 1− σ

g
(σ + τσσ̇) + σ2

]
+ σλ(t), (1.25)

T = Te −
σ

g
[σ + τσσ̇] + σ2 + λ(t), (1.26)
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Пiдставляючи (1.25) в результат диференцiювання виразу (1.24), отримаємо еволюцiйне рiвняння в

канонiчному виглядi рiвняння нелiнiйного стохастичного осцилятора типу генератора ван дер Поля:

mσ̈ + γ(σ)σ̇ = f(σ) + φ(σ)λ(t), (1.27)

де коефiцiєнт тертя γ, сила f , амплiтуда шуму φ i параметр m, що зводиться до маси системи,

визначаються виразами

γ(σ) ≡ 1

g

[
τε + τσ(1 + σ2)

]
, f(σ) ≡ σ

(
Te − 1− g−1

)
− σ3

(
g−1 − 1

)
φ(σ) ≡ σ, m ≡ τστε

g
. (1.28)

1.2. Метод ефективного потенцiалу

Знайдемо розподiл системи у фазовому просторi, що параметризується узагальненими "ко-

ординатою" σ i "iмпульсом" p ≡ mσ̇ залежно вiд часу t. З цiєю метою скористаємося методом

ефективного потенцiалу, описаним тут на основi робiт [8, 9]. Представимо рiвняння Ейлера (1.27) в

гамiльтоновiй формi

σ̇ = m−1p, ṗ = −m−1γ(σ)p + f(σ) + φ(σ)λ(t). (1.29)

Статистичне дослiдження зводиться до визначення функцiї Π(σ, p, t), вiрогiдностi наявностi значе-

ння, що представляє густину напружень σ i швидкостi його змiни σ̇ у заданий момент часу t. Вона є

усередненою по шуму λ функцiєю розподiлу ρ(σ, p, t) розв’язкiв системи (1.29):

Π(σ, p, t) = 〈ρ(σ, p, t)〉. (1.30)

Припускатимемо, що функцiя ρ = ρ(σ, p, t) задовольняє рiвнянню безперервностi

∂ρ

∂t
+

[
∂

∂σ
(σ̇ρ) +

∂

∂p
(ṗρ)

]
= 0. (1.31)

Пiдставляючи сюди рiвнiсть (1.29), приходимо до рiвняння Лiувiля

∂ρ

∂t
=

(
L̂ + N̂λ

)
ρ, (1.32)

де введенi оператори

L̂ ≡ − p

m

∂

∂σ
− ∂

∂p

(
f − γ

m
p
)

, N̂ ≡ −φ
∂

∂p
. (1.33)

В рамках представлення взаємодiї мiкроскопiчна функцiя розподiлу визначається виразом $ =

e−L̂tρ, i рiвняння (1.32) приймає вигляд ∂$/∂t = R̂$, R̂ ≡ λ
(
e−L̂tN̂eL̂t

)
. Метод кумулянтного
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розкладання [10] з точнiстю до доданкiв порядку O(R̂2) приводить до лiнiйного диференцiального

кiнетичного рiвняння ∂〈$〉(t)/∂t =

[
t∫

0

〈R̂(t)R̂(t′)〉dt′
]
〈$〉(t). Перехiд вiд представлення взаємодiї

до початкового дає рiвняння для функцiї розподiлу (1.30)

∂

∂t
Π(t) =

L̂ +

t∫
0

〈λ(τ)λ(0)〉
[
N̂

(
eL̂τ N̂e−L̂τ

)]
dτ

 Π(t). (1.34)

Враховуючи, що фiзичний час t набагато перевищує час кореляцiї шуму τλ, верхню межу iнтегрува-

ння можна покласти рiвною∞. Тодi розкладання експонент в (1.34) приводить до виразу

∂Π

∂t
=

(
L̂ + Λ̂

)
Π, (1.35)

де оператор розсiяння

Λ̂ ≡
∞∑

n=0

Λ̂(n), Λ̂(n) ≡ C(n)
(
N̂L̂(n)

)
(1.36)

визначається комутаторами по рекурентнiй формулi

L̂(n+1) = [L̂, L̂(n)], L̂(0) ≡ N̂ (1.37)

([Â, B̂] = ÂB̂ − B̂Â) i моментами кореляцiйнiй функцiї (1.11)

C(n) =
1

n!

∫ ∞

0

τn〈λ(τ)λ(0)〉dτ. (1.38)

Першi з них рiвнi

C(0) = I, C(1) = Iτλ. (1.39)

У загальному випадку подальший розгляд не представляється можливим, тому скористає-

мося спрощуючим припущенням, яке полягає в видiленнi малого параметра ε�1, спiвпадаючого з

числом Кубо [10]. Вважаючи в рiвняннi (1.27) коефiцiєнт m = ε2 i вимiрюючи узагальнений "iм-

пульс" у одиницях ε, дослiджуємо випадок передемпфованого осцилятора, в якому сила рiдкого

тертя перевершує решту складових в ε−1 � 1 разiв. Тодi рiвняння (1.29) набирають вигляду

∂σ

∂t
= ε−1p

∂p

∂t
= −ε−2γ(σ)p + ε−1 [f(σ) + φ(σ)λ(t)] . (1.40)

Вiдповiдне рiвняння Фоккера–Планка (1.35) записується у формi(
∂

∂t
− L̂

)
Π = ε−2Λ̂Π, (1.41)

де оператор L̂ ≡ ε−1L̂1+ε−2L̂2 складається з компонент L̂1 ≡ −p(∂/∂σ)−f(∂/∂p), L̂2 ≡ γ (∂/∂p)p.

Оператор розсiяння Λ̂ визначається виразами (1.33) (1.36) — (1.38) i з точнiстю до доданкiв другого

порядку малостi має вигляд

Λ̂ =
(
C(0) + γC(1)

)
φ2 ∂2

∂p2
+ εC(1)φ2

[
−1

φ

(
∂φ

∂σ

) (
∂

∂p
+ p

∂2

∂p2

)
+

∂2

∂σ∂p

]
+ O(ε2). (1.42)
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Оскiльки плавлення мастила характеризується напруженнями σ i часом t, то розглянемо

проекцiю функцiї розподiлу на напiвпростiр (σ, t). Для цього перейдемо до рiвняння Фоккера-

Планка вiдносно функцiї P (σ, t), використовуючи моменти початкового розподiлу Pn(σ, t) ≡∫
pnΠ(σ, p, t)dp нульовою з яких дає необхiдний результат. Умножаючи рiвняння (1.41) на pn i iнте-

груючи по всiх iмпульсах приходимо до рекурентного спiввiдношення

ε2∂Pn

∂t
− nγPn + ε

(
∂Pn+1

∂σ
+ nfPn−1

)
= n(n− 1)

(
C(0) + γC(1)

)
φ2Pn−2 +

+ εnC(1)

[
φ2∂Pn−1

∂σ
− nφ

(
∂φ

∂σ

)
Pn−1

]
+ O(ε2). (1.43)

Далi на основi iєрархiчного пiдходу до (1.43) запишемо рiвняння Фоккера-Планка. При n =

0 отримуємо рiвняння для шуканої функцiї P = P0(σ, t):

∂P

∂t
= −ε−1∂P1

∂σ
. (1.44)

Момент першого порядку P1 задається рiвнiстю

P1 =
ε

γ

{
fP +

∂P2

∂σ
− C(1)

[
φ2∂P

∂σ
− φ

(
∂φ

∂σ

)
P

]}
, (1.45)

наступним з (1.43), де належить n = 1 i враховуються члени першого порядку по ε�1. Облiк членiв

нульового порядку по ε при n = 2 дозволяє записати вираз для моменту другого порядку P2:

P2 = −
(

C(0)

γ
+ C(1)

)
φ2P. (1.46)

В результатi рiвняння Фоккера–Планка

∂P

∂t
= − ∂

∂σ

(
D(1)P

)
+

∂

∂σ

(
D(2)∂P

∂σ

)
(1.47)

виражається через коефiцiєнти дрейфу i дифузiї

D(1) =
1

γ

{
f − C(0)φ2∂γ−1

∂σ
− φ

∂φ

∂σ

(
2C(0)

γ
+ C(1)

)}
, (1.48)

D(2) =
φ2

γ

(
C(0)

γ
+ 2C(1)

)
. (1.49)

Стацiонарний розв’язок рiвняння (1.47) приводить до розподiлу

P (σ) = Z−1 exp {−E(σ)} (1.50)

з ефективним потенцiалом

E(σ) = −
σ∫

0

D(1)(x)

D(2)(x)
dx (1.51)

i нормуючою постiйною Z .
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1.3. Безперервне перетворення

1.3.1. Динамiчна фазова дiаграма

Пiдставляючи у вирази (1.48), (1.49) спiввiдношення (1.28) знайдемо коефiцiєнти дрейфу i

дифузiї в явному виглядi:

D(1) =
g

τε + τσ(1 + σ2)

{
σ3

[
2Igτσ

[τε + τσ(1 + σ2)]2
+

g − 1

g

]
+

+ σ

[
Te −

1 + g

g
− 2Ig

τε + τσ(1 + σ2)
− Iτλ

]}
, (1.52)

D(2) =
Igσ2

τε + τσ(1 + σ2)

[
g

τε + τσ(1 + σ2)
+ 2τλ

]
. (1.53)

Розподiл (1.50), показаний на рис. 1.4, має максимуми, положення яких визначаються набором ве-

личин Te, g, I , τλ τε i τσ. При малих значеннях температури поверхонь Te реалiзується єдиний макси-

0 1 2 3
0

0.2

0.4

0.6

1

2

σ

P

3

Рисунок 1.4— Функцiя розподiлу зсувних напружень (1.50) для переходу другого роду при g = 0.2,

τσ=τε=0.1, τλ=0.2 i I = 5. Кривi 1, 2, 3 вiдповiдають температурам Te = 5, 16, 20 вiдповiдно.

мум в точцi σ0 = 0, вiдповiдаючий твердоподiбному становi мастила i режиму сухого тертя (крива

1). Iз зростанням Te з’являються два максимуми в точках σ0 = 0 i σ0 6= 0 (крива 2), перший з них

вiдповiдає сухому тертю, другий – ковзанню поверхонь. Тут реалiзується режим переривчастого

(stick-slip) руху, при якому вiдбуваються перiодичнi переходи мiж вказаними динамiчними режи-

мами тертя. Це характерно для режиму перемежання при плавленнi мастила, коли має мiсце сумiш

твердоподiбного i рiдиноподiбного станiв. З подальшим збiльшенням Te максимум P (σ) при нульо-

вому значеннi напружень зникає (крива 3), i спостерiгається режим рiдинного тертя, вiдповiдаючий

ковзанню.
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Стацiонарний стан зсувних напружень визначається умовою екстремуму розподiлу (1.50)

D(1)(σ)

D(2)(σ)
= 0. (1.54)

Пiдставляючи сюди вирази (1.52), (1.53), приходимо до рiвняння[
Te −

1 + g

g
− σ2

(
1− g

g

)
− Iτλ

] [
τε + τσ(1 + σ2)

]2 − 2Ig (τε + τσ) = 0. (1.55)

Його розв’язок показаний на рис. 1.5, згiдно з яким зростання iнтенсивностi шуму I призводить

до появи на монотоннiй залежностi σ0(Te) двозначної дiлянки, властивої переходам першого роду.

Вважаючи в (1.55) σ = 0, знаходимо граничне значення температури поверхонь тертя

Te

σ0

5 7 9 11 13 15 17 19
0.0

0.4

0.8

1.2

Рисунок 1.5— Залежнiсть стацiонарного значення зсувних напружень σ0 вiд температури Te при

параметрах рис. 1.4 i I = 0, 2, 4, 6 (вiдповiднi кривi розташованi злiва направо).

Te0 =
1 + g

g
+

(
τλ +

2g

τε + τσ

)
I (1.56)

яке забезпечує перехiд системи до рiдинного режиму тертя. Видно, що Te0 росте при збiльшеннi

iнтенсивностi шуму I i часу кореляцiї τλ. Зворотним чином впливають величини часiв релаксацiї

зсувних напружень i деформацiї. На фазовiй дiаграмi, приведенiй на рис. 1.6, реалiзуються областi

сухого (DF), рiдинного (SF) i переривчастого (SS) режимiв тертя. Зростання часу кореляцiї τλ при-

зводить до збiльшенню значення Te, що вiдповiдає трикритичнiй точцi T при певнiй iнтенсивностi

I . При цьому область сухого тертя розширюється а рiдинне i переривчасте тертя стає все бiльш

важко реалiзуємим оскiльки наступає при бiльшому значеннi Te.

Очевидно, що збiльшення температури зсувних поверхонь Te переводить мастило в рiдино-

подiбний стан. Це видно також з рiвняння (1.27), що описує затухаючi коливання. Тут температура

поверхонь входить тiльки у вираз для сили f , значення якої зростає iз зростанням Te. Як видно з

фазових портретiв на рис. 1.7, рiдиноподiбний стан вiдповiдає коливанням з великою амплiтудою. Iз

збiльшенням ефективної сили в (1.27) амплiтуда коливань збiльшується, i реалiзується тривалiший

коливальний процес, до устанавления певного режиму тертя в системi.
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Рисунок 1.6— Фазова дiаграма, що вiдповiдає параметрам рис. 1.4 з областями рiдинного (SF),

сухого (DF) i переривчастого (SS) тертя (T — трикритична точка).

1.3.2. Фазова кiнетика

Для з’ясування динамiки змiни режимiв тертя досить представити розподiл P (σ) поло-

женням його максимуму σ̃. Це досягається використанням формалiзму iнтегралiв по траєкторi-

ях [11, 12], в рамках якого екстремальнi значення σ̃ = σ̃(t) початкової функцiї розподiлу (1.50)

еволюцiонують у згодi з ефективним розподiлом

Π{ ˙̃σ, σ̃} ∝ exp

(
−

∫
Λ( ˙̃σ, σ̃, t)dt

)
. (1.57)

Тут функцiя Онзагера–Махлупа Λ, граюча роль лагранжиана эвклидової теорiї поля, пiдлягає зна-

ходженню.

Спершу початкове рiвняння Фоккера-Планка (1.47) перетворимо до форми Iто, використо-

вуючи iнтегрування по частинах:

∂P

∂t
= − ∂

∂σ

[(
D(1) +

∂D(2)

∂σ

)
P

]
+

∂2

∂σ2

(
D(2)P

)
. (1.58)

Для знаходження залежностi Λ( ˙̃σ, σ̃, t) використовуємо диференцiальне спiввiдношення

Ланжевена

dσ̃ =

(
D(1) +

∂D(2)

∂σ

)
dt +

√
2D(2)dW (t); (1.59)

яке вiдповiдає рiвнянню (1.58) [11].

Вiнерiвський процес dW (t) тут має властивостi:

〈dW (t)〉 = 0, 〈(dW (t))2〉 = dt. (1.60)

Особливiсть стохастичних рiвнянь полягає в тому, що диференцiял dW (t) не може бути ви-

значений простим дiленням рiвностi (1.59) на
√

2D(2). З цiєю метою слiд перейти вiд випадкового
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процесу σ̃(t) до бiлого шуму x(t), пов’язаному з початковим якобiаном

dx

dσ̃
=

(
2D(2)

)−1/2
; (1.61)

Тодi пiдстановка рiвностi (1.59) в стохастичний диференцiал Iто

dx =
dx

dσ̃
dσ̃ +

1

2

d2x

dσ̃2
(dσ̃)2 (1.62)

приводить з врахуванням (1.60) до виразу

dx =

(
dx

dσ̃

(
D(1) +

∂D(2)

∂σ̃

)
+

d2x

dσ̃2
D(2)

)
dt +

dx

dσ̃

√
2D(2)dW (t); (1.63)

Тут опущенi доданки, порядок яких перевищує (dW (t))2. Пiсля зворотного переходу вiд бiлого шуму

x(t) до початкового процесу σ̃(t) отримуємо рiвнiсть

dW (t)

dt
=

˙̃σ√
2D(2)

− 2D(1) + (D(2))′

2
√

2D(2)
; (1.64)

де штрих означає диференцiювання по σ̃. Пiдставляючи цей вираз в гауссiан

Π ∝ exp

{
−1

2

∫ (
dW (t)

dt

)2

dt

}
,

пiсля порiвняння з (1.57) приходимо до лагранжиану

Λ =
1

4

˙̃σ2

D(2)
− U (1.65)

з потенцiальною енергiєю у виглядi

U = −(2D(1) + (D(2))′)2

16D(2)
. (1.66)

Видно, що потенцiальна енергiя U не збiгається з ефективним потенцiалом (1.51), i для подальшого

розгляду необхiдно провести замiну виразу U (1.66) на E(σ̃) (1.51). У такому випадку лагранжiан

(1.65) описуватиме поведiнку системи згiдно з отриманим ранiше розподiлом (1.50).

Кiнетика системи визначається рiвнянням Ейлера–Лагранжа

∂Λ

∂σ̃
− ∂

∂t

∂Λ

∂ ˙̃σ
=

∂R

∂ ˙̃σ
. (1.67)

У представленнi бiлого шуму дисипативна функцiя має просту форму R = ẋ2/2, а з переходом до

змiнної ˙̃σ = (2D(2))1/2ẋ набирає вигляду

R =
˙̃σ2

4D(2)
. (1.68)

Пiдставляючи в (1.67) рiвностi (1.65), (1.51), (1.68), приходимо до диференцiяльного рiвняння

¨̃σ + ˙̃σ2 (D(2))′

2D(2)
+ ˙̃σ − 2

D(1)

D(2)
D(2) = 0. (1.69)
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Рисунок 1.7— Фазовi портрети системи, вiдповiднi параметрам рис. 1.4: а – DF режим вiдповiдає

кривiй 1 рис. 1.4; б – SS — кривiй 2 рис. 1.4; в – SF — кривiй 3 рис. 1.4.

Його дослiдження, засноване на методi фазової площини ( ˙̃σ, σ̃), викладено нижче. Розглянемо спо-

чатку стацiонарнi стани. Вважаючи в (1.69) ˙̃σ = 0, приходимо до рiвняння (1.54).

Розглянемо кiнетику поведiнки системи, що слiдує з фазових портретiв, визначених рiвнян-

ням (1.69). На рис. 1.7 приведенi фазовi портрети, вiдповiднi кривим рис. 1.4.

Область сухого тертя (DF) (рис. 1.7а) характеризується наявнiстю однiєї особливої точки

D, яка вiдповiдає максимуму вiрогiдностi P (σ) при σ = 0. Ця точка є нестандартною i вимагає iн-

терпретацiї. Вона розташована на початку координат, i навколо неї згинаються фазовi траєкторiї

таким чином, що система нiколи не приходить до значення σ = 0, тобто ця точка не є стацiонар-

ною. Розглянемо поведiнку системи за довiльних початкових умовах. Згiдно фазовим траєкторiям

система прагне до нульового значення напружень. Причому якщо в початкових умовах швидкiсть

росту напружень позитивна, то вона спочатку спаде до нуля (за цей час значення напружень всти-

гне вирости). А потiм величина напружень асимптотично зменшуватиметься до нуля зi збiльшен-

ням швидкостi їх убування. Мабуть, описана ситуацiя вiдповiдає режиму вибухової аморфiзацiї, при
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якому система дуже швидко переходитиме в аморфний твердоподiбний стан. Той факт, що нульовi

напруження нiколи не досягаються, свiдчить про розбiжнiсть вiрогiдностi P (σ) у нульовiй точцi. Це

пов’язано з нескiнченним наростанням швидкостi убування напружень при наближеннi системи до

σ = 0. Припустимо, що система пiдходить до точки, в якiй швидкiсть змiни зменшення напружень

стає критичною. У такому разi слiдує чекати збiльшення значення напружень, яке супроводитиме-

ться змiною знаку швидкостi i переходом системи в позитивну область фазової площини. Далi знову

послiдує зменшення значення напружень, i описана ситуацiя повториться. Або ж у такому разi мо-

же послiдувати не змiна знаку швидкостi, а лише її зменшення, що перекине систему на сусiдню

фазову траєкторiю по якiй вона ще швидше наближатиметься до нульового значення напружень. В

результатi за довiльних початкових умовах в системi з часом встановиться коливальний режим су-

хого тертя в околицi точки σ = 0. При цьому амплiтуда коливань мала, i мастило має твердоподiбну

структуру.

Фазовий портрет системи, що характеризує область переривчастого тертя (SS) приведений

на рис. 1.7б. Тут з’являються три особливi точки: D, сiдло N i стiйкий фокус F . Точка D, як i ранiше

реалiзується на початку координат i вiдповiдає режиму сухого тертя в системi. Сiдло N вiдповiд-

ає мiнiмуму P (σ), i тому є нестiйкою стацiонарною точкою. Слiд зазначити, що при початковому

значеннi зсувних напружень правiше точки N i нульовiй швидкостi їх змiни у системi з часом вста-

новиться рiдинний режим тертя. Якщо ж початкове значення напружень виявиться лiвiшим за сiдло

N , то у аналогiчному випадку в системi встановиться сухе тертя. Таким чином, точка N розмежо-

вує два максимуми функцiї розподiлу P (σ). Фокус F вiдповiдає ненульовому максимуму розподiлу

напружень, тобто описує рiдиноподiбний стан мастила. Вiдповiдаючи цiй точцi затухаючi колива-

ння означають, що мастило ставатиме то бiльш рiдким, то бiльш в’язким. Проте, завжди з часом

встановиться стiйке рiдинне тертя. Мабуть, данi коливання обумовленi наявнiстю шуму у системi.

На рис. 1.7в приведений фазовий портрет, що вiдповiдає областi рiдинного тертя (SF), яка

характеризується єдиним ненульовим максимумом функцiї розподiлу P (σ). Вiн характеризується

однiєю особливою точкою — стiйким фокусом F , який вiдповiдає стiйкому рiдинному тертю. На це

також указує велика розтягненiсть фазових траєкторiй поблизу нього уздовж осей ординат i абсцис.

Проте, видно, що при початковому великому значеннi σ система не попадає в точку F , а асимпто-

тика наближається до нульового значення напружень. Дана обставина говорить про те, що можуть

реалiзуватися умови при яких система наближатиметься до режиму сухого тертя. Як описано ранi-

ше, досягши значення критичної швидкостi її знак помiняється, i вона стане позитивною. З фазового

портрета видно що у такому разi система перейде до режиму стiйкого рiдинного тертя.
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1.4. Врахування деформацiйного дефекту модуля зсуву

Як було показано ранiше, рiвняння (1.1) зводиться до спiввiдношення Максвелла, яке при-

пускає використання моделi Генкi. Для залежностi напружень вiд деформацiї σ(ε) ця модель пред-

ставляється законом Гука σ = Gε при ε < εm i константою σm = Gεm при ε ≥ εm (σm, εm —

максимальнi значення пружного зсувного напруження i деформацiї для гукiвської дiлянки σ > σm

приводить до в’язкої течiї iз швидкiстю деформацiї ε̇ = (σ − σm)/η). Фактично крива залежностi

σ(ε) володiє двома дiлянками: перша, гукiвська, має великий кут нахилу, визначуваний модулем

зсуву G, за ним слiдує набагато пологiша дiлянка пластичної деформацiї, нахил якої визначається

коефiцiєнтом змiцнення Θ < G. Очевидно, представлена картина означає, що модуль зсуву зале-

жить вiд величини напруження. Використовуватимемо просте наближення

G(σ) = Θ +
G−Θ

1 + (σ/σp)β
, β > 0, (1.70)

що описує представлений вище перехiд режиму пружної деформацiї у пластичний. Вiн вiдбувається

при характерних значеннях зсувних напружень σp i деформацiї εp. Слiд зазначити, що при описi

структурних фазових переходiв рiдиноподiбному мастилу характерна наявнiсть iнварiантiв третьо-

го порядку, якi порушують парнiсть залежностi синергетичного потенцiалу V вiд напружень σ. Тому

в наближеннi (1.70) використовується лiнiйний член σ/σp (β = 1), замiсть квадратичного (σ/σp)
2

(β = 2) [13], i вiдповiдна залежнiсть V (σ) вже не є парною [2]. Таким чином, непарнi значення β вiд-

повiдають експерименту, в якому ковзання блоку у взаємно протилежних напрямах не еквiвалентнi

з енергетичної точки зору.

В результатi час релаксацiї τσ набуває залежностi вiд величини напружень [2]

1

τσ(σ)
=

1

τp

(
1 +

θ−1 − 1

1 + σ/σp

)
. (1.71)

Тут введений час релаксацiї на дiлянцi пластичної течiї

τp =
ησ

Θ
, (1.72)

де ησ ≡ τσG – ефективна в’язкiсть Θ – коефiцiєнт змiцнення θ = Θ/G < 1 – параметр, що визначає

вiдношення кутiв нахилу кривої деформацiї на пластичнiй i гуковськiй дiлянках. При цьому рiвняння

(1.1) приймає вигляд:

τpσ̇ = −σ

(
1 +

θ−1 − 1

1 + σ/α

)
+ gΘε (1.73)

де gΘ ≡ G2/ΘG0 i α = σp/σs – позитивнi постiйнi.

1.4.1. Динамiчна фазова дiаграма

При врахуваннi деформацiйного дефекту модуля зсуву слiд аналiзувати систему рiвнянь

(1.73), (1.2), (1.21). Тодi в рамках наближення (1.22) ця система, як i ранiше, зводиться до рiвняння
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(1.27), де параметр m, коефiцiєнт тертя γ, сила f i амплiтуда шуму φ визначаються виразами

m ≡ τpτε

gΘ

, γ(σ) ≡ 1

gΘ

[
τε

(
1 +

θ−1 − 1

(1 + σ/α)2

)
+ τp(1 + σ2)

]
,

f(σ) ≡ σ

[
Te − 1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
− σ3

[
1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
− 1

]
,

φ(σ) ≡ σ. (1.74)

Згiдно методу ефективного потенцiалу ми отримаємо рiвняння Фоккера-Планка (1.47) з вiдповiд-

ними коефiцiєнтами D(1), (1.48) i D(2), (1.49), якi при використаннi (1.74) запишуться в явному ви-

глядi

D(1) =
1

γ

{
σ

[
Te − 1− 1

g

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
+ σ3

[
1− 1

g

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
−

− Iστλ −
2Iσ

γ2

[
γ − σ

g

(
τε(1− θ−1)

(1 + σ/α)3α
+ στp

)]}
, (1.75)

D(2) =
Iσ2

γ

[
γ−1 + 2τλ

]
. (1.76)

Стацiонарний стан зсувних напружень визначається умовою (1.54) яка з врахуванням (1.75), (1.76)

набирає вигляду{
Te − 1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
− σ2

[
1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
− 1

]
− Iτλ

}
γ2 −

−2Iγ +
2Iσ

gΘ

[
τpσ − τε

θ−1 − 1

α(1 + σ/α)3

]
= 0. (1.77)

Вважаючи в (1.77) σ = 0, знаходимо рiвнiсть, аналогiчну по сенсу (1.56), яка дає межу iснування

максимуму розподiлу (1.50) при нульовому значеннi напружень вiдповiдного твердоподiбному стану

мастила:

Te0 =
θ−1 + gΘ

gΘ

+

(
τλ +

2gΘ

θ−1τε + τp

)
I. (1.78)

Залежностi P (σ) для рiзних режимiв тертя показанi на рис. 1.8. Кривi 1 — 5 вiдповiдають областям

сухого (DF), переривчастого (SS), переривчастого i рiдинного (SS+SF), рiдинного метастабiльного

i стiйкого (MSF+SF), рiдинного тертя (SF). Режими тертя, показанi на фазовiй дiаграмi (рис. 1.9),

вiдповiдають кривим рис. 1.8. Найскладнiша форма функцiї P (σ) спостерiгається в областi SS+SF

(крива 3 на рис. 1.8). Тут спiвiснують твердоподiбне, а також метастабiльне i стiйке рiдиноподiбнi

стани мастила якi вiдповiдають максимумам P (σ). Це має на увазi можливiсть реалiзацiї перерив-

частого (stick-slip) тертя при якому вiдбуваються перiодичнi переходи мiж динамiчними режимами,

якi вiдповiдають вказаним станам. Слiд зазначити, що дана область, на вiдмiну вiд iнших, при змiнi

параметрiв системи може не реалiзуватися.

В областi MSF+SF режими метастабiльного i стiйкого рiдинного тертя можуть перiодично

змiнювати один одного, забезпечуючи переривисте тертя (крива 4 на рис. 1.8). Вiдзначимо, що пе-

рехiд вiд SS+SF режиму до MSF+SF супроводжується зникненням сухого тертя в системi.
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Рисунок 1.8— Функцiя розподiлу зсувних напружень (1.50) для фазового переходу першого роду

при τp = τε = τλ = 0.1, θ−1 = 7, α = 0.3, gΘ = 0.4, I = 4.5. Кривi 1 – 5 вiдповiдають температурам

Te=16, 21, 23.25, 24, 26.
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Рисунок 1.9— Фазовая дiаграма з областями рiдинного (SF), сухого (DF) i переривчастих (SS,

MSF+SF, SS+SF) режимiв тертя, вiдповiдаюча параметрам рис. 1.8.

1.4.2. Фазова кiнетика

Для дослiдження кiнетики системи скористаємося ранiше викладеним методом. При враху-

ваннi деформацiйного дефекту модуля зсуву всi спiввiдношення даного роздiлу залишаються ко-

лишнiми, тiльки коефiцiєнти D(1) i D(2) даються виразами (1.75), (1.76). Згiдно цьому дослiджуємо

кiнетичне рiвняння (1.69) з коефiцiєнтами (1.75), (1.76).

В даному випадку спостерiгаються складнiший вид розподiлу вiрогiдностi i, як наслiдок,

складнiшi фазовi портрети. На рис. 1.10 приведенi фазовi портрети, вiдповiдаючi кривим рис. 1.8.
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Рисунок 1.10— Фазовi портрети системи, вiдповiдаючi параметрам рис. 1.8: а — SS+SF — вiдпо-

вiдає кривий 3 рис. 1.8; б — MSF+SF — кривiй 4 рис. 1.8.

Фазовий портрет областi сухого тертя (DF) подiбний до вiдповiдного при безперервному

перетвореннi (рис. 1.7а). Це означає що областi DF при врахуваннi дефекту модуля i без нього

еквiвалентнi.

Фазовий портрет, що описує область переривчастого тертя (SS) також аналогiчний хара-

ктерному для областi SS при безперервному перетвореннi (рис. 1.7б). Основна їх вiдмiннiсть поля-

гає в тому, що тут траєкторiї навколо фокусу значно бiльш витягнутi уздовж обох осей, що говорить

про бiльшу стiйкiсть режиму рiдинного тертя в системi.

Найскладнiша область (SS+SF) представлена фазовим портретом, показаним на

рис. 1.10а. Тут реалiзуються п’ять особливих точок: D, сiдла N , N ′, стiйкi фокуси F , F ′. Як i ранiше,

сiдла вiдповiдають мiнiмумам залежностi P (σ). Точка D вiдповiдає твердоподiбнiй поведiнцi масти-

ла. Стiйкий фокус F визначає перший ненульовий максимум вiрогiдностi. Видно, що навколо цiєї

точки коливання слабо вираженi. Видно, в даному режимi мастило є дуже в’язкою рiдиною оскiльки

в такого роду рiдинi за наявностi шуму коливання сильно демпфуються. Дiйсно, точка F вiдповiдає

малим значенням напружень а чим вони меншi, тим мастило стає бiльш в’язким, i при σ = 0 воно

переходить в твердоподiбний стан. Фокус F ′ вiдповiдає другому ненульовому максимуму функцiї

P (σ), навколо його вже iснують коливання з великою амплiтудою. Дана поведiнка вiдповiдає те-

кучому стану мастила, i вiдповiдно, ковзанню. Точка F ′ вiдокремлена вiд всiх останнiх на бiльшiй

вiдстанi по осi абсцис. Даний режим тертя лише найбiльш вiрогiдний в системi, оскiльки крапки D i

F , що вiдповiдають сухому i метастабiльному рiдинному тертю, також володiють великою стiйкiстю

i вiрогiднiстю реалiзацiї. Звiдси слiдує висновок, що система може зазнавати перiодичнi переходи

(stick-slip) мiж режимами, вiдповiдаючими точкам D, F i F ′. Оскiльки цi режими самi по собi стiйкi

i роздiленi вираженими мiнiмумами функцiї розподiлу P (σ) (сiдлами), то переходи мiж ними слiд
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чекати через великi промiжки часу.

Фазовий портрет областi MSF+SF представлений на рис. 1.10б. На ньому присутнi три

особливi точки — стiйкi фокуси F , F ′ i сiдло N . Останнє аналогiчно ранiше описаним сiдлам i

вiдповiдає мiнiмуму залежностi вiрогiдностi вiд напружень. Точка F вiдповiдає першому макси-

муму розподiлу, який описує метастабiльний рiдинний режим (MSF), а F ′ — другому максимуму,

який вiдповiдає стiйкому рiдинному тертю (SF). Як видно, навколо фокусу F iснують лише незна-

чнi коливання, проте мастило в цьому режимi є менш в’язкою рiдиною, чим в околицi точки F на

рис. 1.10а. На початку координат особлива точка вiдсутня, i сухий режим тертя не реалiзується.

Фокус F ′ аналогiчний описаному на рис. 1.10а, проте його область "притягнення" бiльш розтягну-

та уздовж обох осей, що говорить про бiльшу текучость мастила i стiйкiсть даного режиму. Тому в

порiвняннi з попереднiм випадком тут вiрогiднiше виникнення режиму рiдинного тертя (SF).

Вид фазового портрета для областi SF аналогiчний рисунку 1.7в, тому тут не приводиться.

На ньому реалiзується один стiйкий фокус F , що представляє стiйке рiдинне тертя (SF), що хара-

ктеризується коливаннями в його околицi. Основна вiдмiннiсть полягає в тому, що в цьому випадку

коливання вiдбуваються з великою амплiтудою, що говорить про виражену стiйкiсть такого режи-

му. Проте, як i у всiх ранiше розглянутих ситуацiях, з часом в мастилi встановиться стацiонарне

значення напружень, що вiдповiдає максимуму початкового розподiлу P (σ).

1.5. Самоподiбна поведiнка

1.5.1. Безперервне перетворення

Для опису самоподiбної поведiнки дослiджуваної системи у випадку впливу корельованих

флуктуацiй температури, замiнемо у всiх початкових рiвняннях (1.1), (1.2), (1.21) параметр поряд-

ку σ степеневим виразом σa з дробовим показником 0 < a < 1. При цьому дана система набере

вигляду:

τσσ̇ = −σa + gε (1.79)

τεε̇ = −ε + (T − 1)σa, (1.80)

τT Ṫ = (Te − T )− σaε + σ2a + λ(t). (1.81)

За допомогою врахування бiлого шуму було показано що така система описує визначуваний одно-

рiдною функцiєю розподiлу

P () = y−2aP (σ) y = σσs (1.82)

самоподiбний режим, в якому вiдсутнiй характерний масштаб напружень [14].
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Для дослiдження цiєї системи необхiдно, як i ранiше, звести її до одного рiвняння. В рамках

адiабатичного наближення (1.22) з рiвняння (1.81) отримаємо вираз для температури

T = Te − σaε + σ2a + λ(t). (1.83)

Пiсля комбiнування рiвностей (1.79), (1.80), (1.83) знаходимо шукане еволюцiйне рiвняння, спiв-

падаюче формою з (1.27), з коефiцiєнтами:

γ(σ) ≡ 1

g

[
τεσ

a−1 + τσ(1 + σ2a)
]
, f(σ) ≡ σa

(
Te − 1− g−1

)
− σ3a

(
g−1 − 1

)
,

φ(σ) ≡ σa, m ≡ τστε

g
. (1.84)

Дiючи в рамках методу ефективного потенцiалу, отримаємо рiвняння Фоккера-Планка (1.47) з ко-

ефiцiєнтами D(1), (1.48) i D(2), (1.49), якi при використаннi (1.84) запишуться у виглядi

D(1) =
g

τεaσa−1 + τσ(1 + σ2a)

{
σ3a

[
Iga

(
2τσσ

a−1 + τε(a− 1)σ−2

[τεaσa−1 + τσ(1 + σ2a)]2

)
+

g − 1

g

]
+

+ σa

[
Te −

1 + g

g
− Iaσa−1

(
2g

τεaσa−1 + τσ(1 + σ2a)
+ τλ

)]}
, (1.85)

D(2) =
Igσ2a

τεσa−1 + τσ(1 + σ2a)

[
g

τεσa−1 + τσ(1 + σ2a)
+ 2τλ

]
. (1.86)

Стацiонарний розподiл (1.50), показаний на рис. 1.11, володiє максимумами, положення

яких визначаються набором величин Te, g, I , a, τλ τε i τσ.

2
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Рисунок 1.11— Функцiя розподiлу зсувних напружень (1.50) для переходу другого роду при g = 0.2,

τσ=τε=τλ=0.1, a = 0.75 i I = 2. Кривi 1, 2 вiдповiдають температурам Te = 6, 12 вiдповiдно.

При малих значеннях температури поверхонь Te реалiзується єдиний максимум в точцi

σ0 = 0, вiдповiдаючий твердоподiбному стану мастила i режиму сухого тертя (крива 1). Iз зростан-

ням Te з’являється максимум в точцi σ0 6= 0, що вiдповiдає стацiонарному стану, в якому вiдбуває-

ться спонтанна поява зсувних напружень, що приводить до плавлення мастил, переходу до режиму
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рiдинного тертя i, як наслiдок, ковзання. Як показано кривою 2 на рис. 1.11, з подальшим збiльше-

нням Te два вказанi максимуми спiвiснують, i реалiзується режим переривчастого тертя. Зникнення

нульового максимуму σ0 = 0 вiдбувається тiльки у разi вiдсутностi в системi шуму (I = 0) при пере-

вищеннi критичного значення температури Te (1.88). Як видно з рис. 1.11, розподiл (1.50) набирає

степеневого вигляду (1.82) в областi σ � 1 навiть при низьких температурах Te, що вiдповiдають

сухому тертю. Це означає, що кореляцiї флуктуацiй призводять до виникнення самоподiбного ре-

жиму поведiнки твердоподiбного мастила.

Стацiонарний стан зсувних напружень, що визначається умовою екстремуму розподiлу P (σ)

(1.54), при пiдстановцi виразiв (1.85), (1.86), набуде форми{
Te −

1 + g

g
− σ2a

(
1− g

g

)
− Iτλaσa−1

} [
τεaσa−1 + τσ

(
1 + σ2a

)]2 −

−Igaσa−1
[
τεσ

a−1(a + 1) + 2τσ

]
= 0. (1.87)

Його розв’язок показаний на рис. 1.12, згiдно з яким зростання iнтенсивностi шуму I при-

зводить до появи на монотоннiй залежностi σ0(Te) двозначної дiлянки, властивої переходам першо-

го роду.
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0

0.4

0.8

1.2

1.6

σ0

Te

σm

Рисунок 1.12— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0, σ
m вiд температури Te при

параметрах рис. 1.11 i I = 0, 1, 2, 3, 5 (вiдповiднi кривi розташованi злiва направо).

При a 6= 1 в (1.87) можна покласти σ = 0 тiльки у разi вiдсутностi шуму (I = 0). Отже,

граничне значення температури зсувних поверхонь

Tc0 = 1 + g−1 (1.88)

що забезпечує перехiд системи до рiдинного тертя, вiдповiдає точцi A на фазовiй дiаграмi

(рис. 1.13). Тут режиму рiдинного тертя (SF) вiдповiдають лише дiлянка осi ординат вище A, i
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Рисунок 1.13— Фазова дiаграма, вiдповiдаюча параметрам рис. 1.11 з областями рiдинного (SF)

(на осi ординат вище за трикритичну точку A) сухого (DF) i переривчастого (SS) тертя.

основний простiр займають областi сухого (DF) i переривчастого (SS) тертя. Зростання часу коре-

ляцiї τλ призводить до розширення областi сухого тертя, а переривчасте тертя стає при цьому таким,

що все бiльш важко реалiзується. Очевидно, що на характер дiлянки рiдинного тертя тривалiсть ча-

су кореляцiї не впливає. Критичнi значення параметрiв стану визначаються умовою
∣∣∣ dσ
dTe

∣∣∣ = ∞, що

приводить до рiвняння:{
2a

g − 1

g
σa−1 − Iτλ(a− 1)σa−2

} [
τεaσa−1 + τσ

(
1 + σ2a

)]2
+

+2a

{
Te −

1 + g

g
− σ2a 1− g

g
− Iτλaσa−1

} [
τεaσa−1 + τσ

(
1 + σ2a

)]
×

×
[
τε(a− 1)σa−2 + 2τσσ

2a−1
]
−

−2Igaσa−2(a− 1)
[
τσ + τε(a + 1)σa−1

]
= 0. (1.89)

Аналiз приведених рiвнянь показує, що при переходi вiд рiвностi a = 1 до випадку 0 < a < 1 iстотна

змiна спостерiгається для залежностi стацiонарної зсувних напружень σ0 вiд температури Te. Як

видно з рис. 1.14, мiнiмум функцiї розподiлу (1.50), положення якого визначається напруженнями

σ = σm (штрихова крива), може реалiзуватися при σm = 0, тiльки коли a = 1.

У рештi випадкiв вказана крива асимптотично наближається до σm = 0 iз зростанням па-

раметра Te. Це говорить про те, що при довiльному значеннi температури зсувних поверхонь iснує

максимум функцiї розподiлу (1.50) що вiдповiдає нульовому значенню напружень σ0 = 0, тобто су-

хому тертю. Таким чином, чисто рiдинний режим тертя в системi при a 6= 1 i I 6= 0 не реалiзується.
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Рисунок 1.14— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0, σ
m вiд температури Te при

параметрах рис. 1.11, I = 5 i a=0.25, 0.5, 0.75, 1.0 (вiдповiднi кривi розташованi злiва направо).

1.5.2. Врахування деформацiйного дефекту модуля зсуву

Для врахування деформацiйного дефекту модуля зсуву рiвняння (1.79) замiнимо на

τpσ̇ = −σa

(
1 +

θ−1 − 1

1 + σ/α

)
+ gΘε. (1.90)

Як i в попередньому пiдроздiлi, зведемо систему (1.90), (1.80), (1.81) до єдиного рiвняння для пара-

метра порядку (1.27) з коефiцiєнтами

γ(σ) ≡ 1

gΘ

[
τε

(
aσa−1

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
+ σa 1− θ−1

α(1 + σ/α)2

)
+ τp(1 + σ2a)

]
,

f(σ) ≡ σa

[
Te − 1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
− σ3a

[
1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
− 1

]
,

φ(σ) ≡ σa, m ≡ τpτε

gΘ

. (1.91)

Згiдно методу ефективного потенцiалу отримаємо рiвняння Фоккера-Планка (1.47) з коефi-

цiєнтами дрейфу D(1) i дифузiї D(2):

D(1) =
1

γ

{
σa

[
Te − 1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
+ σ3a

[
1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
−

− Iσ2a−1aτλ −
2Iσa

γ2

[
γσa−1a− σaτε

gΘ

(
σ2a−1aτp

τε

+
σa−2(a− 1)(σ + θ−1α)

2α(1 + σ/α)
+

+
σa−1(1− θ−1)

α(1 + σ/α)2
+

σa(θ−1 − 1)

α2(1 + σ/α)3

)]}
, (1.92)

D(2) =
Iσ2a

γ

[
γ−1 + 2τλ

]
. (1.93)
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Стацiонарний стан зсувних напружень визначається умовою (1.54), яка з урахуванням виразiв

(1.92) та (1.93) набирає вигляду:{
Te − 1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)
+ σ2a

[
1− 1

gΘ

(
θ−1 + σ/α

1 + σ/α

)]
− Iσa−1aτλ

}
γ2 −

−2Iσa−1γ +
2Iσaτε

gΘ

[
σ2a−1aτp

τε

+
σa−2(a− 1)(σ + θ−1α) + σa−1

2α(1 + σ/α)
+

+
σa−1(1− 2θ−1 − σ/α)

2α(1 + σ/α)2
+

σa(θ−1 − 1)

α2(1 + σ/α)3

]
= 0. (1.94)

Вважаючи в (1.94) σ = 0, знайдемо межу iснування нульового максимуму розподiлу (1.50) вiдпо-

вiдаючого твердоподiбному стану мастила. Як i для переходу другого роду, маємо точку (1.88), яку

можна отримати тiльки у випадку I = 0, або при a = 1. Залежнiсть стацiонарних значень зсув-

них напружень σ0σ
m вiд температури поверхонь тертя Te є розв’язком рiвняння (1.94) i показана на

рис. 1.15.
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Рисунок 1.15— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0, σ
m вiд температури Te для

переходу першого роду при τp = τε = τλ = 0.1, θ−1 = 7, α = 0.3, gΘ = 0.4, a = 0.75 i I=0, 1, 2, 3, 4, 5

(вiдповiднi кривi розташованi злiва направо).

З рисунка видно, що зростання iнтенсивностi шуму I приводить до появи двох стацiонарних

станiв, якi вiдповiдають максимумам функцiї розподiлу P (σ) (1.50) при ненульовому напруженнi

(рис. 1.16). Звiдси можна укласти, що iснують два значення напружень σ0, при яких плавиться ма-

стило [2], що визначаються величинами Te, gΘ, I , θ, α, τλ, τp i τε. Менше з цих значень вiдповiдає

метастабiльному рiдиноподiбному стану мастила (штрихова крива на рис. 1.15), бiльше (суцiль-

на) — її стiйкому рiдиноподiбному стану. Їх роздiляє нестiйкий стан (штрихпунктирна крива) при

значеннi напружень σm, яке вiдповiдає мiнiмуму вiрогiдностi (1.50). З рис. 1.16 видно, що розподiл

(1.50) має максимум в точцi σ0 = 0, що вiдповiдає твердоподiбному стану мастила або сухому тер-

тю [2, 15], при довiльних Te. Крiм того, як i у разi переходу другого роду, в областi σ � 1 завжди

спостерiгається лiнiйна дiлянка розподiлу.
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Рисунок 1.16— Функцiя розподiлу зсувних напружень, вiдповiдаюча параметрам рис. 1.15 i I = 4.

Кривi 1 – 4 вiдповiдають температурам Te = 15, 20, 25, 30.

Фазова дiаграма, характерна для даної системи, представлена на рис. 1.17. Тут область су-
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Рисунок 1.17— Фазовая дiаграма з областями рiдинного (SF), сухого (DF) i переривчастих

(SS1,SS2,SS3) режимiв тертя, вiдповiдаюча параметрам рис. 1.15.

хого тертя DF вiдповiдає iснуванню єдиного максимуму вiрогiдностi P (σ) при σ0 = 0 (крива 1 на

рис. 1.16). В областi переривчастого тертя (SS1) спiвiснують твердоподiбна i рiдиноподiбна фа-

зи мастила. Тобто окрiм нульового на залежностi P (σ) з’являється максимум при σ0 6= 0, який

вiдповiдає плавленню мастила або рiдинному тертю (крива 2 на рис. 1.16). Область SS2 характе-

ризується подiбним виглядом функцiї P (σ) (див. криву 4). Таким чином, область SS2 аналогiчна по
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фазовому складу SS1, з тiєю лише рiзницею, що для неї характернi вiдмiннi значення стацiонарного

напруження σ0 6= 0 σm i вiрогiдностi реалiзацiї сухого i рiдинного тертя. Область SS3 характеризу-

ється найскладнiшим видом функцiї P (σ) (крива 3 на рис. 1.16). Тут спiвiснують твердоподiбное i

два рiдиноподiбних стани мастила, причому останнi вiдповiдають максимумам P (σ), що має рiзний

вигляд. Це означає можливiсть реалiзацiї переривчастого (stick-slip) руху, при якому вiдбуваються

перiодичнi переходи мiж динамiчними режимами тертя, вiдповiдаючими трьом вказаним станам, з

рiзною вiрогiднiстю. Як i у разi фазового переходу другого роду стiйкому рiдинному тертю (SF) вiд-

повiдає дiлянка осi ординат вищi за точку A, координата Tc0 якої визначається виразом (1.88), де g

замiнено на gΘ. Вiдзначимо ще раз, що цей режим тертя можливий, коли I = 0 або a = 1. У остан-

ньому випадку представлена картина змiнюється iстотним чином i умова (1.88) трансформується

з точки в пряму лiнiю. Iз зростанням часу кореляцiї шуму τλ область сухого тертя (DF) розширю-

ється, а областi переривчастого тертя (SS1, SS2, SS3) зменшуються, на режим рiдинного тертя

(SF) тривалiсть τλ не робить впливу.

Аналiз приведених рiвнянь показує, що при переходi вiд випадку a = 1 до 0 < < 1 найбiльш

iстотна змiна спостерiгається для залежностi стацiонарних зсувних напружень σ0, σ
m вiд темпера-

тури Te. Згiдно (1.94) в детермiнiстичнiй ситуацiї (I = 0) може виконуватися рiвнiсть σ0 = 0 i σm = 0

(див. рис. 1.18а). З рис. 1.18б видно, що при iнтенсивностi шуму I 6= 0 мiнiмум функцiї розподiлу
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Рисунок 1.18— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0, σ
m вiд температури Te при

параметрах рис. 1.15: а – I = 0 i a=0.2, 0.3, 0.5, 0.7, 0.9, 1.0 (вiдповiднi кривi розташованi справа

налiво); б – I = 5 i a=0.5, 0.75, 1.0 (кривi 1,2,3 вiдповiдно).

P (σ) (1.50) може реалiзуватися при σm = 0 тiльки коли a = 1. Таким чином, чисто рiдинний ре-

жим тертя (SF) в системi при a 6= 1 i I 6= 0 не iснує. Слiд зазначити, що вираз (1.94) має досить

складну структуру. Зокрема як видно з рис. 1.18а, iз зростанням величини a максимум функцiї Te(σ)

трансформується в її мiнiмум, що означає змiну характеру тертя.

У згодi з вказаним вище, вид фазової дiаграми iстотно залежить вiд величини a. З її змен-

шенням вiд одиницi до значення a ≈ 0.25 число областей на дiаграмi збiльшується, а далi — змен-
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шується. Найскладнiшу структуру має фазова дiаграма показана на рис. 1.19а. Вона прогнозує 15
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Рисунок 1.19— а – фазова дiаграма при параметрах рис. 1.15 i a = 0.25; б – залежнiсть стацiонар-

них значень зсувних напружень σ0, σ
m вiд температури Te, вiдповiдаюча рисунку 1.19а при I = 0.07.

рiзних режимiв тертя при ненульових iнтенсивностях шуму I , причому бiльшiсть з них вiдповiдають

малим I i вузькому їх дiапазону. Мабуть, такий вид фазової дiаграми вiдповiдає режиму переме-

жаїмостi, що властивий явищу СОК. На рис. 1.19б приведена вiдповiдна залежнiсть стацiонарних

значень зсувних напружень вiд температури Te. Видно, що вона має безлiч максимумiв i мiнiмумiв,

якi визначають межi областей на фазовiй дiаграмi.

Дослiдження рiвнянь (1.79) — (1.81) методом фазової площини показує, що фазовi портрети

для аналогiчних областей по своєму вигляду повторюють вже розглянутi ранiше. При цьому спосте-

рiгається одна iстотна вiдмiннiсть. Дробова система Лоренца приводить до того що при будь-яких

параметрах системи при a 6= 1 i I 6= 0 на фазових портретах реалiзується точка D, яка вiдповiдає

твердоподобному стану мастила. Крiм того, варiацiя a приводить до ускладнення залежностi P (σ),

i, як наслiдок, до складнiшого виду фазових портретiв. В межах же одного режиму тертя при змен-

шеннi a спостерiгається збiльшення абсцис стiйких фокусiв. Отже нелiнiйна релаксацiя напружень

i дробовi зворотнi зв’язки в моделi Лоренца приводять до збiльшення текучостi мастила i зменшення

тертя. Проте, за наявностi дробового показника a у системi завжди реалiзується сухе тертя. Таким

чином, не можна однозначно стверджувати, що системи, що описуються за допомогою дробового

показника переважнiшi для зменшення тертя, чим лiнiйнi системи.
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РОЗДIЛ 2

ГIСТЕРЕЗИСНI ЯВИЩА ПРИ ПЛАВЛЕННI

УЛЬТРАТОНКОЇ ПЛIВКИ МАСТИЛА

2.1. Основнi рiвняння

Продовжимо дослiдження системи рiвнянь

τσσ̇ = −σ + gε, (2.1)

τεε̇ = −ε + (T − 1)σ, (2.2)

τT Ṫ = (Te − T )− σε + σ2, (2.3)

де введено константу g = G/G0 < 1. Цi рiвняння формально спiвпадають iз синергетичною систе-

мою Лоренца [3], у якiй зсувнi напруження грають роль параметра порядку, спряжене поле зводи-

ться до зсувної деформацiї, а температура представляє керуючий параметр. Вiдомо, що ця система

використовується для опису як фазових термодинамiчних [16], так i кiнетичних [13] перетворень.

У роботi [2] плавлення ультратонкої плiвки мастила в процесi тертя мiж атомарно-гладкими

поверхнями слюди представлено як результат спонтанної появи зсувних напружень, викликаної на-

грiвом поверхонь тертя вище критичного значення Tc0 = 1 + g−1. Початковою причиною процесу

самоорганiзацiї є додатнiй зворотний зв’язок T i σ з ε, обумовлений температурною залежнiстю

зсувної в’язкостi, що приводить до її розбiжностi. З iншого боку, вiд’ємний зворотний зв’язок σ i ε з

T у (2.3) грає важливу роль, оскiльки забезпечує стiйкiсть системи.

Згiдно з таким пiдходом мастило представляє дуже в’язку рiдину, яка поводить себе подiбно

до аморфного твердого тiла – має велику ефективну в’язкiсть i все ще характеризується межею те-

кучостi [17, 18]. Її твердоподiбний стан вiдповiдає зсувним напруженням σ = 0, оскiльки при цьому

рiвняння (2.1) випадає з розгляду (σ̇ = 0). Рiвняння (2.2), що мiстить в’язкi напруження, зводиться

до закону Дебая, що представляє швидку релаксацiю зсувної деформацiї протягом мiкроскопiчного

часу τε ≈ a/c ∼ 10−12 с, де a ∼ 1 нм – стала кристалiчної решiтки або мiжмолекулярна вiдстань i

c ∼ 103 м/с – швидкiсть звуку. При цьому рiвняння теплопровiдностi (2.3) набуває вигляду просто-

го виразу для релаксацiї температури до значення Te, i з нього зникають доданки, що вiдповiдають

за дисипативний розiгрiв i механокалоричний ефект в’язкої рiдини.

При ненульових значеннях напружень σ рiвняння (2.1) – (2.3) описують вказанi вище вла-

стивостi, притаманнi рiдиноподiбному стану мастила. Така поведiнка сильно вiдрiзняється вiд об’-
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ємних змащувальних матерiалiв i вимагає детального пояснення. Згiдно з рiвнянням (2.2), по-

ява в’язких напружень σv приводить до пластичної течiї рiдиноподiбного мастила з швидкiстю

V = h∂ε/∂t (h – товщина плiвки). Зокрема, в експериментах iз апаратом поверхневих сил [19, 20]

у рiвняннях (2.1) – (2.3) ефективна амплiтуда деформацiї ε = xmax/h визначається як вiдношення

амплiтуди деформацiї (вiдхилення) xmax до h. Ефективна швидкiсть зсуву ε̇ = εω = V/h = ε/τσ

представляє добуток деформацiї ε i частоти коливань ω.

У роботi [21] показано, що пластична течiя шару мастила реалiзується за наявностi у ньому

пружних напружень. При цьому дiя зсувних напружень приводить до зменшення модуля зсуву зма-

щувального матерiалу [22]. Згiдно з роботою [23], пiд час граничного режиму тертя iз збiльшенням

в’язких напружень

σv =
Fv

A
(2.4)

зростає в’язка сила тертя:

Fv =
ηeffV A

h
, (2.5)

де ηeff – ефективна в’язкiсть, яка не спiвпадає з дiйсною в’язкiстю i знаходиться тiльки експери-

ментально [23], A – площа контакту. Комбiнування рiвностей (2.4) i (2.5) дає вираз для швидкостi

через напруження:

V =
σvh

ηeff

. (2.6)

Таким чином, iз зростанням зсувних напружень повна сила тертя зменшується, оскiльки збiльшує-

ться вiдносна швидкiсть руху контактуючих поверхонь – мастило плавиться.

Бiльше того, вiдповiдно до [24] за вiдсутностi деформацiї зсуву теплове середньоквадратичне

вiдхилення молекул (атомiв) визначається рiвнiстю 〈u2〉 = T/Ga. Середнє значення зсуву за раху-

нок зрушення знаходиться iз спiввiдношення 〈u2〉 = σ2a2/G2. Повний середньоквадратичний зсув

представляє суму цих виразiв за умови, що тепловi флуктуацiї i напруження незалежнi. Це означає,

що плавлення мастила викликається як нагрiванням, так i впливом напружень, що створюються

твердими поверхнями при тертi. Останнє узгоджується з розглядом нестiйкостi твердоподiбного

стану в рамках уявлень про зсувне динамiчне плавлення за вiдсутностi теплових флуктуацiй. Таким

чином, флуктуацiї деформацiї, пов’язанi з напруженнями, i тепловi флуктуацiї слiд розглядати не-

залежно. Надалi будемо припускати, що плiвка мастила стає бiльш рiдиноподiбною, i сила тертя

зменшується iз зростанням температури за рахунок зменшення енергiї активацiї стрибкiв молекул.
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2.2. Гiстерезиснi явища при фазовому переходi другого роду

2.2.1. Стрибкоподiбне плавлення

Припустимо, що в рiвняннi (2.1) параметр g ≡ G/G0 замiнюється на залежнiсть g ≡
G(σ)/G0, де G(σ) визначається виразом

G(σ) = Θ +
G−Θ

1 + (σ/σp)β
, β > 0. (2.7)

Особливiсть залежностi (2.7) полягає в тому, що вона описує гiстерезис при плавленнi тонкого ша-

ру мастила тiльки в координатах Te − σ [2, 25]. При цьому крива деформацiї σ(ε) є монотонною i

дозволяє представити лише безперервний перехiд. Проте експериментальнi данi однозначно вка-

зують на те, що плавлення молекулярно-тонкої плiвки мастила має стрибкоподiбний характер [17],

хоча i може вiдбуватися за механiзмом фазового переходу другого роду. Як показано нижче, опис

вказаної особливостi досягається за допомогою замiни залежностi g(σ) у (2.1) на g(ε) ≡ G(ε)/G0,

де

G(ε) = Θ +
G−Θ

1 + (ε/εp)β
. (2.8)

При цьому величина параметра β > 0, що визначає характер потенцiалу, також грає ключову роль.

Розглянемо стацiонарний стан, при якому в (2.1) похiдна σ̇ = 0 i величина напружень σ

у мастилi не змiнюються. Цей випадок згiдно з (2.6) вiдповiдає ковзанню з постiйною швидкiстю.

Тодi отримуємо рiвняння, подiбне до закону Гука:

σ = g(ε)ε, g(ε) = gθ

(
1 +

θ−1 − 1

1 + (ε/α)β

)
, (2.9)

де параметр θ = Θ/G < 1, як i ранiше, визначає вiдношення кутiв нахилу кривої деформацiї на пла-

стичнiй i гукiвськiй дiлянках, i з’являються новi коефiцiєнти gθ = Θ/G0 < 1, α = εp/εs. Залежнiсть

(2.9) в координатах β − ε− σ при заданих α, gθ i θ приведена на рис. 2.1. Для експериментiв з апа-

ратом поверхневих сил [19, 20] вiн представляє залежнiсть повних внутрiшнiх зсувних напружень в

мастилi σ = σel + σv вiд амплiтуди вiдхилення xmax, де σel i σv – пружна i в’язка компоненти вiдпо-

вiдно, причому σv визначається спiввiдношенням (2.6). Звiдси випливає, що можуть реалiзуватися

двi ситуацiї: при малих β крива σ(ε) монотонно зростає, а при

β >
1 +

√
θ

1−
√

θ
(2.10)

вона стає немонотонною. У першому випадку вiдбувається безперервне плавлення мастила. Другий

випадок детальнiше представлений на рис. 2.2, згiдно з яким мастило при пiдвищеннi напружень до

точки A стрибкоподiбно плавиться, переходячи в точку B. При подальшому збiльшеннi напружень

деформацiя монотонно зростає, i мастило залишається рiдиноподiбним. Якщо тепер зменшувати
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. 1

Рисунок 2.1— Залежнiсть стацiонарного значення зсувних напружень σ0 вiд деформацiї ε0 i пара-

метра β (2.9) при θ = 0.2, gθ = 0.1, α = 0.3.
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Рисунок 2.2— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0 вiд деформацiї ε0 (2.9) при

θ = 0.2, gθ = 0.1, α = 0.3, β = 3.0, на якiй показано гiстерезисну поведiнку.

напруження, то до точки C мастило зберiгає рiдиноподiбну структуру, а потiм стрибкоподiбно твер-

дiє при переходi в точку D. При подальшому зменшеннi напружень мастило твердоподiбне. Данi

переходи представленi як фазовi переходи першого роду [26], але мiж станами, якi не є iстинними

термодинамiчними фазами. Для пояснення цих перетворень вводиться поняття зсувного плавлен-

ня [24]. Вiдмiтимо, що така гiстерезисна поведiнка спостерiгалася в експериментах [19, 20, 27].

Використовуючи рiвняння (2.9), можна знайти абсциси точок переходу A i C:

εA,C = 2−1/βα
[
b(β − 1)− 2∓ b

√
(1− β)2 − 4β/b

]1/β

, b = θ−1 − 1, (2.11)

де точцi A вiдповiдає знак “–”, а точцi C – знак “+”. З (2.11) видно, що величина стрибка при плав-
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леннi зростає iз зростанням α, а iз збiльшенням β рiзниця εA − εC прямує до нуля. Таким чином,

при великих β (малих α) плавлення i твердiння здiйснюються практично при однакових значеннях

деформацiї (εA ≈ εC), але при рiзних величинах напружень σ. Як i ранiше, приймемо в якостi па-

раметра порядку зсувнi напруження σ: при σ > σA мастило рiдиноподiбне, а якщо σ < σC , воно

твердоподiбне. У промiжнiй областi σC < σ < σA стан мастила є нестiйким, оскiльки воно може

знаходитися в обох фазах.

В рамках адiабатичного наближення можна покласти τεε̇≈ 0, τT Ṫ ≈ 0, i рiвняння (2.2), (2.3)

дають

ε = σ − (2− Te)
σ

1 + σ2
, (2.12)

T = Te + (2− Te)
σ2

1 + σ2
. (2.13)

Пiсля пiдстановки виразу (2.12) в (2.1) отримаємо рiвняння Ландау-Халатнiкова, де синергетичний

потенцiал має вид

V =
σ2

2
− gθ

σ∫
0

[
σ − (2− Te)

σ

1 + σ2

][
1 +

θ−1 − 1

1 + (σ/α− σ(2− Te)/(α + ασ2))β

]
dσ. (2.14)

На рис. 2.3 подано залежнiсть стацiонарних зсувних напружень σ0 вiд температури повер-

хонь тертя Te. Нижче за критичне значення Tc0 напруження в мастилi вiдсутнi (σ = 0), i воно твердо-
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Рисунок 2.3— Залежнiсть стацiонарних значень зсувних напружень σ0 вiд температури поверхонь

тертя Te при параметрах рис. 2.2.

подiбне. З подальшим зростанням температури до точки A напруження збiльшуються, але вiдповiд-

ають гукiвськiй пружнiй дiлянцi залежностi, приведенiй на рис. 2.2, i отже, мастило твердоподiбне.

При подальшому зростаннi температури в iнтервалi TcA < Te < TcB (TcA, TcB вiдповiдають то-

чкам A, B) напруження зберiгаються, i мастило не змiнює свою структуру. Вище TcB реалiзується
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пластична дiлянка залежностi, показаної на рис. 2.2, мастило стає рiдиноподiбним. Якщо потiм зни-

жувати температуру поверхонь тертя, то до значення TcC мастило рiдиноподiбне, далi до Te = TcD

напруження зберiгається, i нижче за це значення воно має твердоподiбну структуру. Вираз для кри-

тичної температури Tc0 отримаємо з умови ∂V/∂σ = 0, де V – синергетичний потенцiал (2.14):

Tc0 = 1 + θ/gθ ≡ 1 + G0/G ≡ 1 + g−1. (2.15)

В областi температур TcD < Te < TcB мастило може бути як рiдиноподiбним, так i твердо-

подiбним залежно вiд передiсторiї системи. В iнтервалi TcA < Te < TcC , що входить в цю область,

стацiонарнi значення напружень зберiгаються. Очевидно, що рiвнiсть σ0 = const виконується iз

збiльшенням температури при TcA < Te < TcB, оскiльки мастилу для плавлення необхiдно передати

енергiю. В областi TcD < Te < TcC при зменшеннi температури поверхонь, що зсуваються, напру-

ження зберiгаються, оскiльки для переходу мастила в твердоподiбний стан воно повинне вiддати

енергiю. Слiд вважати, що твердоподiбнi структури мастила нижче i вище за точку Tc0 вiдрiзняю-

ться, оскiльки згiдно iз рис. 2.3 перехiд мiж ними вiдбувається за механiзмом фазового переходу

другого роду.

На рис. 2.4 показано залежнiсть потенцiалу (2.14) вiд величини напружень при фiксованих

температурах поверхонь тертя. Крива 1 вiдповiдає значенню температури нижче за Tc0. Видно, що
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Рисунок 2.4— Залежнiсть синергетичного потенцiалу V (2.14) вiд величини зсувних напружень σ

при параметрах рис. 2.2 i Te = 1.0, 3.4, 9.0 (кривi 1–3).

на нiй реалiзується єдиний нульовий мiнiмум, i в мастилi напруження вiдсутнi, тобто воно твердо-

подiбне. Крива 2 вiдповiдає температурi Tc0 < Te < TcD, i тут спостерiгається ненульовий мiнiмум

потенцiалу, який вiдповiдає гукiвськiй дiлянцi рис. 2.2. Це означає, що мастило також твердопо-

дiбне. Криву 3 побудовано при Te > TcB, i вона характеризується одним ненульовим мiнiмумом
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потенцiалу. Оскiльки за таких умов система знаходиться на дiлянцi пластичної течiї, мастило рiди-

ноподiбне.

Перехiд мiж першою i другою ситуацiями здiйснюється за механiзмом фазового переходу

другого роду оскiльки нульовий мiнiмум плавно перетворюється на ненульовий. Оскiльки кривi 2, 3

мають однакову форму, то перехiд мiж вiдповiдними режимами тертя слiд iнтерпретувати як кiнети-

чне, а не фазове перетворення [26]. Таким чином, твердоподiбна структура мастила при температурi

нижче за Tc0 є близькою до твердого стану. Твердоподiбна ж структура вище вказаної температури

несе ознаки рiдкого стану, але в цiлому мастило поводить себе як твердоподiбне. При подальшому

переходi до рiдинного режиму тертя в’язкiсть мастила зменшується, i воно тече.

2.2.2. Безперервне перетворення

Розглянемо тепер простiший випадок безперервного плавлення мастила, коли не виконує-

ться умова (2.10). При температурi поверхонь тертя нижче значення (2.15) мастило твердоподiбне,

оскiльки зсувне напруження дорiвнює нулю. При Te > Tc0 воно починає плавитися i стає рiдинопо-

дiбним. З подальшим пiдвищенням температури зсувнi напруження ростуть i, як наслiдок, наступає

ковзання, яке вiдповiдає переходу на дiлянку пластичної деформацiї.

На рис. 2.5 поданi стацiонарнi значення зсувних напружень σ0 при безперервному перетво-

реннi. Звiдси видно, що iз збiльшенням коефiцiєнта α при заданому значеннi температури Te ре-
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Рисунок 2.5— Залежнiсть стацiонарного значення зсувних напружень σ0 вiд температури по-

верхонь тертя Te для випадку безперервного перетворення при θ = 0.2, gθ = 0.1, β = 1.0 i

α = 0.1, 0.3, 0.5, 0.7, 0.9 (вiдповiднi кривi розташованi справа налiво).

алiзуються бiльшi значення стацiонарних напружень. Вiдповiдно, при великих α < 1 плавлення

наступає швидше, i такi мастила є кращими для зменшення тертя. Згiдно з формулою (2.15), для
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зменшення температури плавлення потрiбно зменшувати θ i збiльшувати gθ. Мiнiмальне значення

критичної температури зсувних поверхонь обмежено величиною Tc0 = 1 при θ � gθ.

Вид синергетичного потенцiалу в даному випадку якiсно збiгається з показаним на рис. 2.4,

оскiльки вiн дається тiєю ж формулою (2.14). Твердоподiбному стану мастила вiдповiдає нульовий

мiнiмум потенцiалу, рiдиноподiбному – ненульовий мiнiмум.

2.2.3. Фазова кiнетика

2.2.3.1. Координати σ − ε

Згiдно з експериментальними даними для органiчних змащувальних матерiалiв [15, 17], час

релаксацiї напружень при нормальному тиску складає τσ∼10−10 с. Оскiльки ультратонка плiвка

мастила має менше чотирьох молекулярних шарiв, час релаксацiї температури до значення Te за-

довольняє умовi:

τT � τσ, τε. (2.16)

У вiдповiдностi iз цим покладемо в рiвняннi (2.3) τT Ṫ ≈ 0. Також для зручностi будемо вимiрювати

час в одиницях τσ. В результатi отримаємо двопараметричну систему наступного виду:

σ̇ = −σ + g(ε)ε, (2.17)

τ ε̇ = −ε + (Te − 1− σε + σ2)σ, (2.18)

де τ ≡ τε/τσ. Вiдповiднi фазовi портрети приведенi на рис. 2.6 i 2.7.

На рис. 2.6 показанi фазовi портрети, що описують поведiнку мастила у твердоподiбному

станi (при значеннi температури поверхонь тертя нижче, нiж Tc0), для рiзних спiввiдношень часiв

релаксацiї τ . Зокрема, рис. 2.6 а вiдповiдає випадку τ = 0.01. Штриховими лiнiями 1 i 2 показано

0 0.04 0.08 0.12

0

0.2

0.4

0.6

0.8

σ

ε 1

2

а

D

0 0.04 0.08 0.12

0

0.2

0.4

0.6

0.8

σ

ε 1

2

3
4

5

б

D

σ

ε
1

2

в

D

0 0.04 0.08 0.12

0

0.2

0.4

0.6

0.8

C

A

C C

A A

 

Рисунок 2.6— Фазовi портрети при параметрах рис. 2.2 i Te = 2: а – τT � τε = 0.01τσ; б – τT �
τε = τσ; в – τT � τε = 100τσ.

iзоклiни, що отримуються при прирiвнюваннi до нуля похiдних в рiвняннях (2.17) i (2.18) вiдповiдно.
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Таким чином, крива 1 вiдповiдає параметрам системи, при яких напруження не змiнюються, а лiнiя

2 вiдповiдає випадку збереження деформацiї. Цi лiнiї перетинаються на початку координат, утво-

рюючи єдину стацiонарну точку D, яка є вузлом. Видно, що фазовi траєкторiї сходяться до вузла D,

тобто з часом напруження релаксують до нульового значення. Причому при русi по фазовiй пло-

щинi за довiльних початкових умов спостерiгаються два етапи: на першому вiдбувається миттєва

релаксацiя системи до лiнiї, близької до iзоклини 2, на другому – повiльний рух по вказанiй кривiй.

На першому етапi напруження зберiгаються, що нагадує описаний ранiше перехiд мiж режимами

тертя. Вiдмiтимо, що лiнiя, по якiй рухається система на другому етапi, вiдповiдає гукiвськiй дiлянцi

залежностi σ(ε). Таким чином, вiдбувається повiльний перехiд мастила з твердоподiбної структури,

що є близькою до рiдини, до твердоподiбної структури, схожої до твердого тiла.

Фазовий портрет, показаний на рис. 2.6 б, побудований для випадку, коли часи релаксацiї

напружень i деформацiї збiгаються (τ = 1). Вiн також характеризується особливою точкою D, що

представляє вузол. Тут можливi випадки, коли напруження σ спочатку збiльшуються, а потiм змен-

шуються, i навпаки. Це означає, що до того моменту, коли система прийде до рiвноваги (початку

координат), представляється можливим переривчастий рух. Наприклад, згiдно з фазовими трає-

кторiями, якi починаються при σ = 0, мастило спочатку твердоподiбне (напруження дорiвнюють

нулю), потiм воно починає плавитися (напруження зростають), i потiм знову твердне. Найскладнi-

ший тип переривчастого руху описується фазовими траєкторiям, розташованими мiж траєкторiями

3 i 5, якi є дотичними до iзоклiни 1. Тут система поводить себе подiбно до кривої 4, тобто напруже-

ння спочатку збiльшуються, потiм зменшуються (пiсля першого перетину iзоклiни 1), потiм знову

збiльшуються (пiсля другого перетину), i нарештi релаксують до нуля (пiсля третього й останнього

перетинiв).

Рисунок 2.6 в вiдповiдає випадку τ = 100. Тут, як i на рис. 2.6 а, видiлено два етапи: швидка

релаксацiя до лiнiї, близької до iзоклiни 1, i далi повiльний рух по нiй. На першому етапi дефор-

мацiя слабо змiнюється, а напруження дуже швидко зменшуються, якщо початковi їх значення σ

правiше iзоклiни 1, або збiльшуються при початкових σ лiвiше її. На другому етапi у верхнiй частинi

фазового портрету (вище точки C) конфiгурацiйна точка рухається по пластичнiй дiлянцi, нижче

A вiдбувається рух по гукiвськiй. На останнiй дiлянцi система знаходиться бiльш тривалий час,

оскiльки вона ближче до iзоклiни, нiж перша.

На рис. 2.7 подано фазовi портрети для таких же параметрiв i спiввiдношень часiв релакса-

цiї, як i на рис. 2.6, але при температурi, що вiдповiдає дiлянцi пластичної деформацiї (Te > TB).

Тут реалiзується рiдинне тертя, i з часом встановлюється ненульове стацiонарне значення зсувних

напружень σ0 6= 0, що вiдповiдає мiнiмуму потенцiалу. Як i ранiше, лiнiї 1 i 2 є iзоклiнами фазових

траєкторiй. Фазовi портрети характеризуються двома особливими точками – сiдлом D на початку

координат i вузлом O при ненульових значеннях напружень i деформацiї, якi даються перетином

iзоклiн.
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Рисунок 2.7— Фазовi портрети при параметрах рис. 2.2 i Te = 9: а – τT � τε = 0.01τσ; б – τT �
τε = τσ; в – τT � τε = 100τσ.

При τ = 0.01 спостерiгається картина, показана на рис. 2.7 а. Тут, як i на рис. 2.6 а, фазовi

траєкторiї швидко збiгаються до лiнiї, близької до iзоклiни 2 з будь-якої точки фазової площини

при збереженнi напружень. Далi система релаксує до ненульового значення σ0 6= 0, i встановлює-

ться стацiонарне рiдинне тертя. Проте пряма, по якiй здiйснюється рух на другому етапi, вiдповiдає

пластичнiй дiлянцi залежностi σ(ε), тобто система завжди рiдиноподiбна, за винятком тих випадкiв,

коли початковi значення напружень знаходяться поблизу нуля (вiдбувається плавлення). Вiдзна-

чимо, що з часом мастило стає бiльш рiдким, якщо σi < σO, i навпаки бiльш в’язким при σi > σO,

де σi i σO – початкове i стацiонарне значення напружень.

Як видно з рис. 2.7 б, для τ = 1 при встановленнi стацiонарного значення напружень i де-

формацiї можливi наступнi випадки: мастило стає бiльш в’язким з часом (крива 3), воно плавиться

(крива 4) i реалiзуються рiзнi переривчастi режими тертя (кривi 5, 6, 7).

На рис. 2.7 в приведено фазовий портрет для τ = 100, де як i на рис. 2.6 в, наявнi два ета-

пи. Основна вiдмiннiсть цих рисункiв полягає в тому, що на першому пластична дiлянка є бiльш

близькою до iзоклiни, i при еволюцiї система знаходиться на нiй бiльше часу, нiж на гукiвськiй.

Стацiонарна точка O знаходиться на пластичнiй дiлянцi.

2.2.3.2. Координати σ̇ − σ

Дослiдимо кiнетику системи, прослiдкувавши еволюцiю напружень i швидкостi їх змiни. Для

цього з двох диференцiйних рiвнянь першого порядку (2.17), (2.18), залежних вiд напружень σ i де-

формацiї ε, отримаємо рiвняння другого порядку для σ. З цiєю метою з (2.17) необхiдно виразити ε

через σ i записати похiдну за часом вiд цього виразу. Далi, пiдставивши отриманi залежностi ε(σ, σ̇),

ε̇(σ, σ̇) у (2.18), знайдемо шукане рiвняння. Проте аналiтично виразити ε з (2.17) не представляє-

ться можливим. Тому скористаємося виразом (2.7), що описує безперервне плавлення, i отримаємо
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шукане рiвняння у виглядi:

Aσ̈ + Bσ̇2 + Cσ̇ + D = 0, (2.19)

A ≡ τ

gθ

[
1 + (σ/α)β

θ−1 + (σ/α)β

]
, B ≡ τβ

gθαβ

[
(θ−1 − 1)σβ−1

(θ−1 + (σ/α)β)2

]
,

C ≡ Aτ−1
[
τ + 1 + σ2

]
+ σB D ≡ Aτ−1σ

[
1 + σ2

]
− σ(Te − 1 + σ2).

Воно описує реактивно-дисипативний режим, оскiльки має другу i першу похiднi за часом. Вiдпо-

вiднi фазовi портрети представленi на рис. 2.8. Тут штрихова крива 1 є iзоклiною, на якiй швидкiсть
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Рисунок 2.8— Фазовi портрети при параметрах рис. 2.2 i з використанням залежностi (2.7) для

τε = τσ: а – Te = 2; б – Te = 9.

змiни напружень залишається постiйною (σ̈ = 0). Штрихова пряма 2 вiдповiдає iзоклiнi, де напру-

ження не змiнюються (σ̇ = 0). Оскiльки в рiвняннi (2.19) деформацiя в явному виглядi вiдсутня,

її початковi значення задаються за допомогою σ, σ̇. Виявляється, що областi, нижче за пунктир-

ну пряму 3, що визначається рiвнiстю σ̇ = −σ, вiдповiдають вiд’ємнi значення деформацiї. Тому

деякi фазовi траєкторiї, що починаються нижче вказаної лiнiї, виходять у вiд’ємну область напру-

жень. Оскiльки у запропонованому пiдходi розглядаються тiльки позитивнi значення напружень i

деформацiї, початковi умови слiд вибирати не нижче вказаної прямої.

На рис. 2.8 а представлений фазовий портрет, що вiдповiдає температурi поверхонь тертя

нижче критичної Tc0 (2.15). Тут мастило твердоподiбне, i спостерiгається релаксацiя σ до вузла D

на початку координат. Згiдно з фазовими траєкторiям, при цьому також можливий переривчастий

рух.

Випадку, коли температура Te вище Tc0 i мастило рiдиноподiбне, вiдповiдає фазовий порт-

рет, показаний на рис. 2.8 б. Вiн характеризується двома особливими точками – сiдлом D i стiйким

вузлом O. Система з часом за довiльних початкових умов (вище за пряму 3) приходить до стацiонар-

ного стану, який вiдповiдає точцi O, i далi напруження не змiнюються (σ̇ = 0). Видно, що релаксацiя



47

напружень може вiдбуватися за наявностi переривчастих режимiв тертя.

2.3. Гiстерезиснi явища при фазовому переходi першого роду

2.3.1. Стрибкоподiбне плавлення

Рисунок 2.3 вiдповiдає випадку фазового переходу другого роду, оскiльки у точцi Tc0 вiд-

бувається безперервний перехiд, напруження при цьому стають ненульовими. Немонотоннiсть на

рис. 2.3 викликана наявнiстю нестiйкої дiлянки на рис. 2.2. Можна пiдiбрати параметри таким чи-

ном, що крива σ0(ε0) є монотонною, проте на залежностi σ0(Te) реалiзується гiстерезис.

На рис. 2.9 приведенi вiдповiднi залежностi стацiонарних зсувних напружень σ0, σm вiд тем-

ператури поверхонь тертя i деформацiї. Видно, що на рис. 2.9 б з’являється немонотоннiсть, i в
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Рисунок 2.9— Залежностi стацiонарних значень зсувних напружень σ0, σ
m: а – вiд зсувної дефор-

мацiї ε0; б – вiд температури поверхонь тертя Te при θ = 0.2, gθ = 0.6, α = 0.7, β = 2.0.

iнтервалi T 0
c < Te < Tc0 реалiзується двозначна дiлянка, яка властива фазовим переходам першо-

го роду. Штрихова крива вiдповiдає нестiйким стацiонарним значенням напружень σm, суцiльна –

стiйким σ0. Вiдзначимо, що σm(Te) вiдповiдає гукiвськiй дiлянцi залежностi σ0(ε0), яку показано на

рис. 2.9 а.

На рис. 2.10 подано залежнiсть потенцiалу (2.14) вiд величини напружень при фiксованих

температурах поверхонь тертя, яка вiдповiдає параметрам рис. 2.9. Нижче за критичне значення

T 0
c напруження в мастилi вiдсутнi (σ0 = 0). Даному дiапазону температур вiдповiдає вид потенцi-

алу, поданий кривою 1 на рис. 2.10, де реалiзується один нульовий мiнiмум при σ0 = 0, при цьо-

му мастило твердоподiбне. У точцi Te = T 0
c на залежностi V (σ) з’являється плато. Iз подальшим

збiльшенням температури в областi T 0
c < Te < Tc0 потенцiал має вигляд кривої 2. Тут з’являється
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Рисунок 2.10— Залежнiсть синергетичного потенцiалу V (2.14) вiд величини зсувних напружень σ

при параметрах рис. 2.9, кривi 1 – 3 вiдповiдають значенням температури Te = 0.6, 1.1, 1.4 вiдпо-

вiдно.

потенцiйний бар’єр, який розмежовує нульовий i ненульовий мiнiмуми потенцiалу. У зв’язку з цим

система не може прийти в стiйкий стан σ0 6= 0 i реалiзується нульове значення зсувних напружень

σ. Пунктирна крива на рис. 2.9 вiдповiдає максимуму потенцiалу, суцiльна крива – його ненульо-

вому мiнiмуму. Як видно з рисунку, при Te = Tc0 (2.15) вiдбувається стрибкоподiбне збiльшення

значення σ, i система переходить на дiлянку залежностi σ0(Te). Цей перехiд пов’язаний з тим, що

при Te = Tc0 максимум V (σ) зникає, i з подальшим зростанням Te реалiзується один ненульовий

мiнiмум потенцiалу (крива 3 на рис. 2.10). З подальшим збiльшенням температури Te стацiонарнi

значення напружень σ0 зростають, i мастило стає менш в’язким. При цьому V (σ) має вигляд кривої

3. Тепер iз зменшенням температури до значення T 0
c мастило рiдиноподiбне (σ0 6= 0), при Te = T 0

c

воно стрибкоподiбно твердiє (σ0 = 0), оскiльки на потенцiалi зникає бар’єр i залишається один

нульовий мiнiмум V (σ).

Вiдмiнною особливiстю такої поведiнки є те, що гукiвська дiлянка залежностi цiлком є не-

стiйкою, оскiльки вiдповiдає максимуму потенцiалу, й iснує лише один тип твердоподiбного стану

мастила з нульовим значенням напружень.

2.3.2. Фазова кiнетика

Для дослiдження поведiнки системи до встановлення стацiонарного стану методом фазової

площини скористаємося рiвняннями (2.17), (2.18), отриманими ранiше.

При цьому фазовi портрети в областi температур Te < T 0
c виявляються аналогiчними до при-

ведених на рис. 2.6. Кiнетика системи в температурнiй областi Te > T 0
c рисунку 2.9 б, яка вiдповiдає
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стiйкому рiдинному тертю, якiсно спiвпадає з показаною на рис. 2.7. Реалiзується рiдинне тертя, i

з часом встановлюється ненульове стацiонарне значення зсувних напружень σ0 6= 0, що вiдповiдає

мiнiмуму синергетичного потенцiалу V (σ).

На рис. 2.11 приведенi фазовi портрети для температури, яка вiдповiдає дiлянцi T 0
c < Te <

Tc0 рис. 2.9 б, на якiй реалiзуються стiйкi та нестiйкi значення стацiонарних зсувних напружень.

Потенцiал системи в цьому випадку має вигляд кривої 2 на рис. 2.10. Як i ранiше, лiнiї 1 i 2 є iзоклi-
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Рисунок 2.11— Фазовi портрети при параметрах рис. 2.9 i Te = 1.1: а – τT � τε = 0.01τσ; б –

τT � τε = τσ; в – τT � τε = 100τσ.

нами. Фазовi портрети характеризуються трьома особливими точками: вузлом D на початку коор-

динат, який описує сухе тертя; сiдлом N , що вiдповiдає максимуму залежностi V (σ) (нестiйка ста-

цiонарна точка); вузлом O, якому вiдповiдає дiлянка пластичної течiї на залежностях, приведених

на рис. 2.9. Цi точки даються перетином iзоклiн. Залежно вiд початкових умов система в резуль-

татi релаксацiї може прийти як до режиму стiйкого сухого тертя (вузол D), так i до режиму тертя

ковзання (точка O).

При τ = 0.01 спостерiгається картина, наведена на рис. 2.11 а. Тут, як i на рис. 2.6 а, фазовi

траєкторiї швидко збiгаються до лiнiї, близької до iзоклiни 2, з будь-якої точки фазової площини

при збереженнi напружень. Далi система релаксує до вузла D або O, i встановлюється стацiо-

нарний режим тертя, який визначається цими точками. Нахил кривої, по якiй здiйснюється рух на

другому етапi, залежить вiд початкових умов. Так, до точки O система релаксує по пластичнiй дi-

лянцi iзоклини 2, до точки D – по її гукiвськiй дiлянцi. З часом мастило стає бiльш рiдким, якщо

σN < σi < σO, i навпаки – бiльш в’язким при σi > σO, де σi i σO – початкове i стацiонарне значення

напружень. У цих випадках система приходить до особливої точки O. При σi < σN мастило з часом

твердне, i реалiзується сухе тертя (точка D).

Як видно з рис. 2.11 б, для τ = 1 при встановленнi стацiонарного значення напружень i

деформацiї можливий переривчастий рух.

На рис. 2.11 в приведено фазовий портрет для τ = 100, де, як i ранiше, можна видiлити
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Рисунок 2.13— Релаксацiйнi залежностi σ(t), отриманi при сумiсному рiшеннi рiвнянь (2.17), (2.18)

для параметрiв рис. 2.12. Рисунки а, б, в, г вiдповiдають значенням параметра β = 50, 100, 500, 1500

вiдповiдно.

два етапи. Спочатку напруження швидко релаксують до iзоклiни 1, а потiм здiйснюється повiльний

рух до встановлення стацiонарного стану. Оскiльки iзоклiни 1 i 2 не мають якiсних вiдмiнностей

(на обох реалiзується пластична i гукiвська дiлянки залежностi σ0(ε0)), поведiнка системи на цьому

рисунку якiсно збiгається з описаною для τ = 0.01 (рис. 2.11 а). Вiдмiннiсть полягає в тому, що на

першому етапi тут постiйна деформацiя, а не напруження.

На вид фазових портретiв iстотний вплив має величина параметра β. На рис. 2.12 подано



51

фазовий портрет при β = 100. Iз вигляду iзоклiни 1 можна зробити висновок, що гукiвська i пла-

стична дiлянки на вiдповiднiй дiаграмi навантаження стають при цьому бiльш вираженими. Проте

основна вiдмiннiсть цього випадку вiд приведеного на рис. 2.11 б полягає в тому, що точка O пред-

ставляє не вузол, а фокус, що описує релаксацiйнi коливання аж до встановлення рiвноваги. Такi

коливання вiдповiдають stick − slip режиму тертя. При збiльшеннi параметра β фазовi траєкто-

рiї навколо фокусу розтягуються уздовж осi напружень, при цьому амплiтуда stick− slip переходiв

зростає. Релаксацiйнi часовi залежностi напружень для параметрiв рис. 2.12 приведенi на рис. 2.13.

Тут iз збiльшенням β коливання стають бiльш тривалими. На рис. 2.13 г залежнiсть σ(t) стає пил-

коподiбною, що спостерiгається в експериментах. Режим, в якому при сталих швидкостях зсуву

переривчасте тертя з часом переходило у режим ковзання, знайдений експериментально [5].
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РОЗДIЛ 3

МОДЕЛЮВАННЯ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЇ ДИНАМIКИ УЛЬТРАТОНКОГО ШАРУ

ВОДИ, СТИСНУТОГО МIЖ ЖОРСТКИМИ АЛМАЗНИМИ ПОВЕРХНЯМИ

У попередньому роздiлi наведено результати застосування феноменологiчної моделi, а са-

ме синергетичної системи Лоренца, для опису процесiв, якi мають мiсце в межовiй плiвцi мастила.

Основною слабкiстю даного пiдходу i подiбних iдеалiзованих моделей є те, що для їх застосуван-

ня необхiднi припущення й апроксимацiї, що можуть привести до некоректних результатiв. Також

феноменологiчний пiдхiд як правило дає лише якiсний опис нанотрибологiчних процесiв.

Комп’ютерне моделювання методом молекулярної динамiки (МД) (яке ще називають ком-

п’ютерним експериментом) є альтернативним методом для теоретичного дослiдження процесiв тер-

тя на атомарному рiвнi. Воно подає компромiс мiж аналiтичними моделями й експериментальними

умовами i дуже широко використовується для розв’язання нанотрибологiчних задач [4, 28–32].

У даному роздiлi описано МД моделювання ультратонкого шару води, стиснутого мiж абсо-

лютно жорсткими алмазними поверхнями. У першому пiдроздiлi дається короткий огляд основних

властивостей межових плiвок i обгрунтування вибору дослiджуваної системи. У другому пiдроздiлi

докладно описанi умови моделювань, i в третьому пiдроздiлi наведено основнi результати комп’ю-

терних експериментiв.

3.1. Властивостi тонких плiвок рiдин, обмежених твердими поверхнями

Як показують експерименти й комп’ютернi моделювання, поведiнка ультратонких плiвок рi-

дин, стиснутих мiж двома поверхнями, iстотно вiдрiзняється вiд поведiнки об’ємних рiдин. Для ме-

жових плiвок є характерними наступнi особливi властивостi [4, 5, 17, 28]:

1. Молекули рiдин, стиснутих мiж атомарно-плоскими поверхнями стають бiльш упорядковани-

ми i прагнуть утворювати квазiдискретнi шари, у яких середня локальна густина рiдини осци-

лює iз вiдстанню, нормальною до поверхонь.

2. Рухливiсть молекул у стиснутих плiвках суттєво зменшується у порiвняннi iз об’ємними рiди-

нами. Це виявляється у зменшеннi коефiцiєнту дифузiї i у збiльшеннi в’язкостi й молекуляр-

них часiв релаксацiї. “Ефективна” в’язкiсть може перевищувати об’ємну в 105 разiв, а часи

релаксацiї можуть бути бiльшими за об’ємнi у 1010 разiв.



53

3. Межове мастило може проявляти двi рiзнi реакцiї на зсув: рiдиноподiбну, за якої рiдина те-

че при появi деформацiї, i твердоподiбну, що характеризується наявнiстю границь текучо-

стi у плiвцi. У комп’ютерних моделюваннях простих леннард-джонсiвських (ЛД) рiдин мiж

атомарно-структурованими поверхнями було передбачено рiзкi переходи рiдина-тверде тiло

у плiвках, тонших 6 молекулярних дiаметрiв. При цьому молекули впорядковуються як пер-

пендикулярно, так i паралельно до поверхонь. Однак, горизонтальне впорядкування зникає

для неструктурованих, тобто математично гладеньких поверхонь. У стиснутих плiвках як по-

зицiйне, так i орiєнтацiйне впорядкування обумовленi не тiльки взаємними взаємодiями мо-

лекул рiдини, а й наявнiстю двох близько розташованих твердих поверхонь.

4. Для швидкостей зсувних поверхонь, менших деякого критичного значення, може мати мiсце

переривчастий рух (stick-slip motion). Вiн характеризується почерговими зупинками (stick) i

проковзуваннями (slip).

Для пояснення наведених властивостей межових плiвок рiзноманiтних рiдин широко за-

стосовують МД моделювання. Зокрема, дослiджено властивостей рiдин iз сферичними молекула-

ми [4, 30, 31], й алканiв, молекули яких мають ланцюгову форму [28].

У данiй роботi проведено комп’ютернi експерименти для ультратонкої плiвки води, стисну-

тої мiж абсолютно жорсткими алмазними поверхнями. Вибiр води в якостi рiдини для моделювання

обумовлений її важливiстю, повсюднiстю, й унiкальними властивостями, зокрема у трибологiчному

вiдношеннi [5,33]. Так, введення моношару води (товщиною лише 0.25 нм) мiж атомарно-плоскими

поверхнями слюди в апаратi поверхневих сил (АПС) обумовлює зменшення тертя бiльш, нiж на

порядок величини [34]. Ефективнiсть моношару води у зменшеннi тертя пояснюється “гiдрофiльнi-

стю” слюдяних поверхонь й iснуванням у водних розчинах сильних вiдштовхуючих короткодiючих

сил гiдратацiї мiж цими поверхнями, якi ефективно усувають контрольований адгезiєю внесок у си-

лу тертя. За описуваних умов сила тертя вiдповiдає першому закону Амонтона, який стверджує, що

сила тертя є пропорцiйною до зовнiшнього навантаження.

Метою даних дослiджень є вивчення поведiнки плiвки води, яка складається з ТIР4Р моле-

кул, стиснутої мiж абсолютно жорсткими алмазними пластинами, i перевiрка вiдповiдностi моделi

до експериментiв й iнших моделювань. Результати, у свою чергу, можуть дати оцiнку надiйностi

використання ТIР4Р моделi молекул води й апроксимацiї абсолютно жорстких пластин у моделю-

ваннях нанотрибологiчних систем.
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3.2. Модель

3.2.1. Загальна схема комп’ютерного експерименту

Моделювання проводилися для плоскої геометрiї Куетта, що сильно нагадує експеримен-

тальнi системи, дослiджуванi за допомогою АПС [4, 28–32]. Розглядалася тонка плiвка молекул

води, обмежена двома твердими стiнками iз перiодичними граничними умовами в площинi пластин,

застосованими як до рiдини, так i до поверхонь. Вивчалися атомарно-гладенькi й атомарно-шорсткi

пластини. У першому випадку кожна стiнка складається iз 1152 атомiв, що утворюють двi криста-

лiчнi (001) поверхнi з алмазною решiткою. У другому перiодичний атомарний рельєф забезпечу-

вався видаленням 144 атомiв, що знаходяться безпосередньо на поверхнi. Усi значення параметрiв

моделювання поверхонь iз рiзним рельєфом є однаковими, за винятком того, що у випадку шорс-

тких поверхонь введена слабка взаємодiя поверхонь однiєї з одною. Хоча вивчення тертя алмазних

поверхонь, роздiлених плiвкою води, ще не проводилися експериментально, однак дiамант є про-

зорим для свiтла, i, отже, може бути використаний у дослiдженнях з АПС. Для спрощення задачi

пластини вважаються абсолютно жорсткими, i модель не враховує пружностi поверхонь. Але, бе-

ручи до уваги, що алмаз є одним iз найтвердiших матерiалiв, у данiй роботi вирiшено перевiрити це

наближення. Дослiджувалися плiвки води, що складаються з одного i двох шарiв молекул. Кожний

шар мiстить 14 · 14 = 196 молекул, отже максимальна кiлькiсть молекул, що використовувалася в

моделюваннях, дорiвнює 2696.

На рис. 3.1 поданi початковi конфiгурацiї системи для плiвок товщиною один i два моле-

кулярних шари, стиснутих мiж гладенькими поверхнями. На рис. 3.2 – мiж атомарно-шорсткими,

а на рис. 3.3 – вид “згори” (у вiд’ємному напрямку осi z) початкової конфiгурацiї молекул води i

кристалiчної площини.

Рисунок 3.1— Початкова конфiгурацiя системи для плiвки води з одного i двох шарiв молекул, сти-

снутої мiж гладенькими поверхнями. Атоми вуглецю, кисню й водню зображенi вiдповiдно синiми,

червоними й зеленими кульками.

Для вiзуалiзацiї атомiв використовувалися емпiричнi значення їх ковалентних радiусiв, якi

для вуглецю, кисню i водню вiдповiдно становлять 77, 73 i 37 пм (1 пм = 10−12 м), стала решiтки

алмазу дорiвнює 356.68 пм [35]. Молекули води на початку моделювань розмiщувалися у верши-
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Рисунок 3.2— Початкова конфiгурацiя системи для плiвки води з одного i двох шарiв молекул,

стиснутої мiж атомарно-шорсткими поверхнями iз перiодичним рельєфом.

Рисунок 3.3— Розташування молекул води (лiворуч) i вид алмазної поверхнi (праворуч) у площинi

xy на початку моделювань.

нах кубiчної решiтки iз сталою решiтки, що вiдповiдає значенню 1048 кг/м3 густини води, яке є

близьким до об’ємного (за нормальних умов) значення – 1000 кг/м3. Пластини i молекули води

несумiрнi, оскiльки стала решiтки алмазу й вiдстань мiж молекулами води не спiвпадають. Поча-

ткова вiдстань (щiлина) мiж поверхнями для одного шару молекул становить 0.3104 нм, для двох

шарiв – 0.6207 нм. Горизонтальнi розмiри комiрки моделювання в напрямах осей x i y однаковi й

дорiвнюють 42.81 Å.

Щоб iмiтувати експерименти, моделювання проводилися при сталих значеннях температури

i навантаження, прикладеного до стiнок. Температура становила 298 K, а навантаження моделюва-

лося шляхом дiї сталої сили L на кожен атом площин вздовж осi z. Зсув також iмiтувався прикла-

денням сталої горизонтальної сили FS до кожного атому верхньої площини вздовж осi x, i в данiй

роботi використовувався алгоритм сталої сили зсуву [32].

3.2.2. Модель води

Для пояснення властивостей води потрiбна деяка картина розподiлу заряду в її молекулi.

Були запропонованi рiзноманiтнi моделi, наприклад, ST2, TIP3P та iн., але ще досi не iснує єдиної
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моделi, яка була б спроможною задовiльно врахувати властивостi води у всiх трьох фазах (лiд, рi-

дина i пара) [33]. Основною вимогою до будь-якої моделi води є те, що вона повинна вiдтворювати

тетраедричну структуру, обумовлену водневими зв’язками.

У данiй роботi використовується модель, яка задовольняє вказану умову, i в якiй молекула

вважається жорсткою, – TIP4P модель [36]. Взаємодiя мiж жорсткими молекулами найбiльш легко

вводиться шляхом визначення розташування на молекулi дiлянок (сайтiв або центрiв), на якi дiють

сили. Тодi результуюча сила, що дiє мiж двома молекулами, буде просто дорiвнювати сумi сил мiж

усiма парами сайтiв взаємодiй. Щоб розрахувати взаємодiю мiж парами сайтiв, достатньо знати

вiдстань мiж центрами мас двох молекул i їх орiєнтацiю у просторi.

Модель молекули подана на рис. 3.4. Вона базується на чотирьох сайтах, розмiщених в однiй

площинi. Два з них – позначенi як М i О – пов’язанi iз ядром кисню, iншi два – позначенi через Н

– iз ядрами водню. Сайт М лежить на осi симетрiї молекули мiж сайтом О i лiнiєю, яка з’єднує Н

сайти.

Рисунок 3.4— Схематичне зображення TIP4P молекули води (лiворуч) [36], вид молекули при вi-

зуалiзацiї в програмi (праворуч).

Вiдстанi та кут, необхiднi для повного визначення координат сайтiв, мають наступнi значе-

ння: rOH = 0.957 Å, rOM = 0.15 Å, ∠HOH = 104.5◦. Енергiя взаємодiї мiж двома молекулами i та

j складається iз подвiйної суми за всiма сайтами обох молекул. Члени з iндексами k i l враховують

кулонiвську взаємодiю мiж електричними зарядами, пов’язаними iз сайтами, а також внески ЛД

типу:

uij =
∑
k∈i

∑
l∈j

(
qkql

rkl

+
Akl

r12
kl

− Ckl

r6
kl

)
, (3.1)

де rkl = rk − rl – вiдстань мiж сайтами k i l, rkl ≡ |rkl|. Вiдповiдна сила визначається виразом

fij =
∑
k∈i

∑
l∈j

(
qkql

r3
kl

+
12Akl

r14
kl

− 6Ckl

r8
kl

)
rkl. (3.2)

Заряди мають наступнi значення: qH = 0.52e, qO = 0, qM = −2qH, де e = 1.6 × 10−19 Кл. Па-

раметри ЛД частини потенцiалу, що дiє тiльки мiж О сайтами, наступнi: AOO ≡ A = 600 ×
103 (ккал/моль)Å12, COO ≡ C = 610 (ккал/моль)Å6, i 1 ккал/моль=4184 Дж/моль.
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У моделюваннях використовуються безрозмiрнi одиницi вимiрювання. Одиниця вимiру дов-

жини σ = (A/C)1/6 = 3.154 Å, одиниця вимiру енергiї ε = A/ (4σ)12 = 0.155 ккал/моль. За оди-

ницю вимiру маси вибираємо масу молекули води m = 2.987 × 10−27 г й одиниця вимiру часу є

t0 =
√

mσ2/ε = 5.253×10−12 с. Також визначимо безрозмiрнi одиницi вимiру заряду, у яких qH = 1.

Часовий крок, що використовувався, мав значення ∆t = 0.0005; у розмiрних одиницях це дорiвнює

2.627× 10−15 с.

Наведемо безрозмiрнi й розмiрнi значення сил, що використовувалися в моделюваннях.

Значення сили L на кожен атом змiнювалися вiд 2 (у системi СI це 6.838 пН) до 150 (0.513 нН),

що вiдповiдають значенням тиску на кожну поверхню вiд 0.43 ГПа до 32.254 ГПа. Враховуючи, що

порiг пластичностi алмазу порядку 100 ГПа [4], обробцi пiдлягали результати для тискiв, менших

20 ГПа, оскiльки для бiльших значень тискiв деформацiя поверхонь, яка не взята до уваги в роз-

глядуванiй моделi, повинна вiдiгравати значну роль. Горизонтальна сила FS зсуву на кожен атом

верхньої пластини змiнювалася вiд 0.5 (1.71 пН) до 100 (0.342 нН), або повна горизонтальна сила

на поверхню змiнювалася вiд 1.97 нН до 0.394 мкН. У подальшому викладеннi будуть використо-

вуватися лише безрозмiрнi значення сил, дiючих на кожен атом.

Що стосується взаємодiї води iз алмазними поверхнями, вважалось, що iз атомами вуглецю

взаємодiє лише сайт О молекули води, потенцiал має ЛД вид:

uij =

 4εCO

[(
σCO

rij

)12

−
(

σCO

rij

)6
]

, rij < rc

0, rij ≥ rc

, (3.3)

де rc = 7.5 Å(або 2.38 у безрозмiрних одиницях) – вiдсiчна вiдстань, i εCO = 2, σCO = 0.86. Значення

останнiх параметрiв вибрано таким чином, щоб задовiльнити експериментальний факт, що алмаз є

гiдрофiльним [37]. Вони вiдповiдають удвiчi бiльшому притяганню молекул води до атомiв вуглецю,

нiж до молекул води.

3.2.3. Рiвняння руху

У моделюваннях використовувалися класичнi рiвняння руху. Завдяки абсолютнiй жорстко-

стi пластин до уваги береться рух їх центрiв мас. Для верхньої пластини рiвняння руху мають на-

ступний вигляд:

MẌ = Fx + FSNp,

MŸ = Fy,

MZ̈ = Fz + LNp,

(3.4)

де X, Y, Z – координати центру мас верхньої пластини, Np – кiлькiсть атомiв стiнки, M = NpmC

– маса пластини, mC = 0.67 – маса атому вуглецю, Fx, Fy, Fz – компоненти результуючої сили, що

дiє на поверхню з боку води. Останнi дорiвнюють сумi похiдних (iз вiд’ємним знаком) за вiдповiд-

ною координатою вiд потенцiалу (3.3) для всiх молекул. За вiдсутностi зовнiшнiх горизонтальних
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сил має виконуватися закон збереження iмпульсу вздовж осей х та у, i центр мас пластин не по-

винен рухатися у цих напрямах. У данiй роботi дрейф центру мас (внаслiдок чисельних округлень

i, можливо, через ефекти, обумовленi способом пiдтримання сталої температури) протягом перiоду

обчислень мав величину порядку одного значення сталої решiтки алмазу. Рiвняння руху для ни-

жньої стiнки аналогiчнi до (3.4). Рiзниця полягає у вiдсутностi компоненти, вiдповiдальної за зсув,

у правiй частинi першого рiвняння у (3.4).

Рiвняння поступального руху (без компоненти, вiдповiдальної за пiдтримку сталої темпера-

тури) для центру мас i-ї молекули води має вид:

r̈i =
∑

j

Fij +
∑

k

fik, (3.5)

де
∑

j Fij – сила, що дiє з боку всiх атомiв вуглецю, якi знаходяться вiд i-ї молекули на вiдстанi,

меншiй rc , i визначається аналогiчно як i для поверхонь;
∑

k fik – сила, що дiє на i-ту молекулу з

боку iнших молекул води, якi знаходяться вiд даної молекули на вiдстанi, меншiй rc, i визначається

за формулою (3.2).

У розглядуванiй моделi також враховується обертальний рух молекул води. Для опису обер-

тання застосовуються гамiльтонови кватернiони [36]. Одна iз очевидних переваг кватернiонiв – вiд-

сутнiсть тригонометричних функцiй при побудовi матрицi повороту. Компоненти кутової швидкостi

ω′x, ω′y, ω′z пов’язанi iз похiдними за часом вiд компонент q1, q2, q3, q4 кватернiону спiввiдношенням:
ω′x

ω′y

ω′z

0

 = 2W


q̇1

q̇2

q̇3

q̇4

 , (3.6)

де

W =


q4 q3 −q2 −q1

−q3 q4 q1 −q2

q2 −q1 q4 −q3

q1 q2 q3 q4

 . (3.7)

Рiвняння Ейлера, якi описують обертання твердого тiла, мають вид:

Ixω̇′x = nx + (Iy − Iz)ω
′
yω

′
z (3.8)

й аналогiчно для iнших компонент. У (3.8) n – момент сил, що дiють на тiло, Ix, Iy, Iz – головнi

моменти iнерцiї молекули, Iy = mOz2
O + 2mHz2

H = 0.0034, Iz = 2mHy2
H = 0.0064, Ix = Iy + Iz, маси
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mO i mH асоцiюються iз сайтами О i Н, mO = 2mH. Рiвняння руху через кватернiони має вид:
q̈1

q̈2

q̈3

q̈4

 =
1

2
W T


ω̇′x

ω̇′y

ω̇′z

−2
∑

q̇2
m

 . (3.9)

Можна виключити компоненти ω̇′i iз правої частини (3.9), використовуючи рiвняння Ейлера

(3.8). Пiсля замiни компонент ω′i лiнiйними комбiнацiями величин q̇i iз (3.6) отримуємо набiр рiвнянь

руху, виражених повнiстю через кватернiони i їх похiднi. Рiвняння руху як для координат центрiв

мас пластин i молекул, так i для кватернiонiв iнтегрувалися iз застосуванням алгоритму предиктор-

коректор четвертого порядку.

3.2.4. Контроль температури

Звичайна МД вiдрiзняється вiд бiльшостi експериментальних дослiджень тим, що у моде-

люваннi фiксованими є енергiя E i об’єм V , а не температура T i тиск P . У термiнах статистичної

механiки МД дає середнi за мiкроканонiчним ансамблем NV E (N – кiлькiсть молекул), у той час

як експерименти iз сталою температурою вiдповiдають канонiчному ансамблю NV T .

Для проведення моделювань, наближених до експериментiв, необхiдно використовувати ка-

нонiчний ансамбль, i, отже, пiдтримувати сталою температуру. Оскiльки зовнiшнiми силами над си-

стемою виконується робота, то пiдтримання сталої температури означає вибiр способу вiдведення

надлишку тепла або сполучення системи iз термостатом. У реальних тiлах вiдтiк тепла вiдбувається

за рахунок багатьох механiзмiв, наприклад, збудження фононiв або генерацiї пар електрон-дiрка,

енергiя яких потiм перетворюється в тепло [4]. У моделюваннях можна як явно вводити способи

вiдведення тепла, так цього i не робити. Наприклад, для дослiджуваної у данiй роботi системи еле-

ктронну теплопровiднiсть можна не брати до уваги внаслiдок чудових дiелектричних властивостей

алмазу, а для металiв вкладом електронної теплопровiдностi нехтувати не можна.

Найбiльш поширеним способом контролю температури при моделюваннi трибологiчних

явищ є застосування термостату Ланжевена [4, 29, 31, 32]. У данiй роботi використовуються не-

рiвноважнi рiвняння руху, або, як ще кажуть, накладаються механiчнi обмеження (або граничнi

умови) [29, 36]. Iснує декiлька очевидних переваг цього пiдходу:

1. Вiн не заснований на апроксимацiйних вихiдних положеннях, наприклад таких, як частота

Дебая, що має мiсце у спрощеному термостатi Ланжевена. Тому втрати i прирiст тепла визна-

чаються лише неявними властивостями системи.

2. Оскiльки не вимагаються випадковi сили, цей метод значно прискорює обчислення.
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3. Рiвняння руху (на вiдмiну вiд термостату Ланжевена) є оборотними за часом.

4. Диференцiюючи енергiю за часом, можна безпосередньо обчислити втрати (або прирiст) те-

пла завдяки термостатовi.

Однак прив’язування тертя до глобальних властивостей системи зазвичай є повiльним, щоб

зробити випадковими нефiзичнi вiбрацiйнi збурення. Останнi могли бути причиною згадуваного ви-

ще дрейфу центру мас поверхонь. Вiдмiтимо, що внаслiдок абсолютної жорсткостi поверхонь мо-

дифiкувалися лише рiвняння руху молекул води.

Опишемо бiльш докладно розглядуваний метод. Накладання сталої температури зводиться

до введення неголономного зв’язку у рiвняння руху для фiксування кiнетичної енергiї. Насправдi це

грає роль математичного термостату. Доведення випливає не iз гамiльтонового варiацiйного прин-

ципу, а з iншого формулювання механiки, вiдомого як гаусiвський принцип найменшого обмеження.

Можна показати, що рiвноважнi властивостi такої iзотермiчної системи будуть такими ж, як i ка-

нонiчного ансамблю. Гранична умова базується на поступальнiй i обертальнiй кiнетичнiй енергiях.

Для кожної молекули у поступальнi рiвняння руху (3.5) вводиться доданок, що мiстить множник

Лагранжа, а також у кожне з рiвнянь Ейлера (3.8) додається член загального виду αIxω
′
x. Оскiльки

повна кiнетична енергiя дорiвнює

NmEk =
1

2
m

∑
i

ṙ2
i +

1

2

∑
x

Ix

∑
i

ω′2ix, (3.10)

де
∑

x означає суму за всiма векторними компонентами, m – маса молекули води i Nm – кiлькiсть

молекул води, то, покладаючи Ėk = 0, ми отримаємо:

α = −
∑

i ṙifi +
∑

i ω
′
ini

m
∑

i ṙ
2
i +

∑
x Ix

∑
i ω

′2
ix

, (3.11)

де fi i ni – повнi сила i момент сил, що дiють на i-ту молекулу. Для проведених у данiй роботi обчи-

слень дрейф температури становив порядку кiлькох вiдсоткiв вiд значення температури системи.

3.2.5. Особливостi вимiрювань

У процесi моделювання проводилися двi групи вимiрювань. Однi мали мiсце за вiдсутностi

зсувної сили FS, i в них вимiрювалися коефiцiєнт дифузiї та зсувна в’язкiсть. Для iнших зсувнi сили

були ненульовими, вимiрювалася кiнетична сила тертя, що дiє на верхню поверхню. Вона подана

першим доданком у першому рiвняннi (3.4), що дорiвнює загальнiй силi, яка дiє з боку води на

поверхню.

Коефiцiєнт дифузiї розраховувався двома способами. Перший – iз використанням формули

Ейнштейна, яка має вигляд [36]:

D = lim
t→∞

1

6Nmt
〈

Nm∑
j=1

[rj(t)− rj(0)]2〉, (3.12)
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де t – час вимiрювання. У (3.12) кутовi дужки означають усереднення за достатньо великою кiль-

кiстю незалежних зразкiв системи.

Другий спосiб – iз застосуванням альтернативного виразу Грiна - Кубо для D, заснованого

на iнтегрованiй автокореляцiйнiй функцiї швидкостi ϕ(t) [36, 38]

D =
1

3Nm

∫ ∞

0

ϕ(t)dt, (3.13)

ϕ(t) = 〈
Nm∑
j=1

vj(t) · vj(0)〉, (3.14)

де vj – швидкiсть j-ї молекули. Можна показати, що два вирази (3.12) i (3.13) дають абсолютно

еквiвалентнi результати.

Як вiдмiчалося, на початку кожного моделювання молекули води розмiщуються у вершинах

кубiчної решiтки. При цьому молекулярна орiєнтацiя набуває випадкових значень, кутова i лiнiй-

на швидкостi кожної молекули мають фiксоване значення, залежне вiд температури, i випадково

вибраний напрямок. Кутовi координати i швидкостi переводяться у кватернiонну форму, а лiнiйнi

та кутовi прискорення, що використовуються при iнтегруваннi рiвнянь руху, покладаються рiвни-

ми нулю. Пiд час моделювання протягом перших 2000 часових крокiв вiдбувалося досягнення си-

стемою рiвноважного стану, пiсля чого або одразу вимiрювалися рiвноважнi властивостi, або при-

кладалася зсувна сила i вимiрювалася сила тертя. Максимальна тривалiсть моделювань складала

55000 часових крокiв або 144.4 пс.

3.3. Результати й обговорення

3.3.1. Плiвка води мiж гладенькими поверхнями

На рис. 3.5 поданi розрахованi часовi залежностi автокореляцiйних функцiй швидкостей мо-

лекул води для рiзних значень навантаження. Видно, що iз зростанням навантаження амплiтуда i

кiлькiсть осциляцiй зростає. Це вказує на те, що за високих навантажень швидкостi молекул ста-

ють бiльш корельованими.

Поступове спадання коефiцiєнту дифузiї iз зростанням зовнiшнього навантаження на

рис. 3.6 i 3.7, вказує на перехiд плiвки води до твердоподiбного стану [31]. Особливiстю останнього,

як вiдмiчалося, є впорядкування молекул плiвки, яке може бути як вертикальним, тобто у виглядi

шарiв, так i площинним. Аналiтично перше виявляється у набуттi просторовою залежнiстю густини

плiвки осцилюючого вигляду, а друге – в особливiй формi структурного фактору рiдини. У данiй

роботi розрахунок вказаних величин не проводився, але утворення шарiв можна було спостерiгати
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Рисунок 3.5— Часовi залежностi автокореляцiйних функцiй швидкостi (3.14) для плiвок товщи-

ною один (лiворуч) i два (праворуч) молекулярнi дiаметри мiж гладенькими пластинами за рiзних

значень навантаження.

вiзуально. На рис. 3.8 наведено типове вертикальне впорядкування молекул води для двох значень

навантаження.

Для плiвки товщиною один молекулярний дiаметр горизонтальне впорядкування не спосте-

рiгалося за всiх значень навантаження i зсувної сили. Однак для плiвки товщиною два молекулярнi

дiаметри площинне впорядкування має мiсце, особливо за високих навантажень. На рис. 3.9 по-

дано невпорядкований стан молекул i декiлька варiантiв впорядкованих конфiгурацiй у кiнцi вiдпо-
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Рисунок 3.6— Часовi залежностi коефiцiєнту дифузiї, розрахованi за формулою (3.12) Ейнштейна

для плiвки води з одного (лiворуч) i двох (праворуч) шарiв молекул мiж гладенькими алмазними

стiнками для рiзних значень навантаження.
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Рисунок 3.7— Залежностi коефiцiєнту дифузiї вiд навантаження для плiвки з одного i двох шарiв

молекул мiж гладенькими алмазними пластинами, розрахованi iз використанням вiдповiдних авто-

кореляцiйних функцiй i формули Грiна - Кубо (3.13).

Рисунок 3.8— Органiзацiя молекул у шари для значень навантаження 8 (лiворуч) i 14 (праворуч) i

нульової сили зсуву.

вiдних моделювань для рiзних значень навантаження i зсувної сили. Наявнiсть зсуву, як правило,

призводила до появи впорядкованої структури за бiльш низьких навантажень, нiж за його вiдсутно-

стi. Також зсув сприяв бiльш швидкому досягненню впорядкованого стану. Таким чином, для двох

шарiв спостерiгається впорядкування молекул зсувом, яке має мiсце в експериментах [17]. Необхi-

дно вiдмiтити, що для низьких швидкостей зсуву i середнiх навантажень молекулярнi конфiгурацiї

не однозначно визначаються значеннями цих сил. Наприклад, структури на рис. 3.9 для FS = 0.5,

L = 25 i FS = 0, L = 30 не є абсолютно вiдтворюваними, i в iнших серiях моделювань для цих же

значень параметрiв отримуються невпорядкованi конфiгурацiї. Навпаки, за високих тискiв завжди

спостерiгається впорядкований стан, як показано на нижнiй правiй частинi рис. 3.9.

Вiдсутнiсть впорядкування в одношаровiй плiвцi можна пояснити особливостями моделi.

Поведiнка такої плiвки повинна бути схожою на поведiнку простої ЛД рiдини, стиснутої мiж гла-

денькими поверхнями. Це випливає iз фактiв, що шорсткiсть поверхонь є малою, i в таких тонких

плiвках води у напрямi осi z молекули можуть взаємодiяти лише з атомами поверхонь. Останнi, у

свою чергу, взаємодiють лише з О сайтами молекул i лише через ЛД потенцiал. Отже, ЛД внесок

переважає у взаємодiях молекул води в одношаровiй плiвцi. Для бiльш товстої плiвки молекули у
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Рисунок 3.9— Конфiгурацiї молекул у площинi xy для рiзних навантажень i зсувних сил у кiнцi

вiдповiдних моделювань для плiвки товщиною два молекулярнi дiаметри, стиснутої мiж атомарно-

гладенькими алмазними пластинами.

сусiднiх шарах можуть взаємодiяти одна з одною, i кулонiвська взаємодiя може викликати вини-

кнення впорядкованих структур. Необхiдно вiдмiтити, що впорядкування, яке спостерiгається, не

є iстинним термодинамiчним фазовим перетворенням, i рiдиноподiбний та твердоподiбний стани не

є тотожними рiдкiй i твердiй об’ємним фазам. Бiльш коректно їх називати статичним i динамiчним

епiтаксiйними станами, оскiльки вони виникають лише в межових плiвках, властивостi яких визна-
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чаються стисканням i епiтаксiйними взаємодiями мiж плiвкою й атомами поверхонь [17].

Часовi залежностi сили тертя на рис. 3.10 для одного шару молекул мають нерегулярну фор-

му iз значними флуктуацiями. Для плiвки товщиною два молекулярнi дiаметри на цьому ж рисунку

за високих зсувних сил спостерiгаються перiодичнi пiки, якi мають мiсце в експериментах, коли

плiвка рiдини знаходиться у твердоподiбному станi, i якi вiдповiдають переривчастому руху [5, 17].

Однак, часовий масштаб у моделюваннях (порядку десяткiв - сотень пiкосекунд) не дозволяє одно-

значно проводити порiвняння iз експериментом, у якому час набуває макроскопiчних значень по-

рядку секунд.
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Рисунок 3.10— Часовi залежностi сили тертя для плiвок товщиною один (лiворуч) i два (право-

руч) молекулярнi дiаметри, стиснутих мiж гладенькими пластинами, i рiзних зсувних сил. Значення

навантаження дорiвнює 50. Вiд’ємний тренд є наслiдком факту, що сила тертя дiє у напрямi, проти-

лежному напряму ковзання.

На залежностях середнього за часом значення сили тертя вiд навантаження, поданих на

рис. 3.11, можна видiлити двi основнi дiлянки: лiнiйну для малих L, що вiдповiдає першому зако-

ну Амонтона, i горизонтальну для бiльш високих навантажень. Данi залежностi можна пояснити

за допомогою моделi “булижної мостової” [5, 34], згiдно iз якою сила тертя для межового режи-

му визначається двома складовими. Перша виникає через наявнiсть внутрiшнiх адгезiйних сил мiж

молекулами плiвки i поверхнями, а друга обумовлена дiєю зовнiшнього навантаження. Сила тертя

визначається спiввiдношенням:

F = ScA + CL, (3.15)

де сталi Sc i C – критичне зсувне напруження i коефiцiєнт тертя, A – площа контакту i L – зовнi-

шнє навантаження. Величина Sc залежить вiд адгезiйних взаємодiй плiвки iз поверхнями. Коефi-

цiєнт тертя C пов’язаний iз атомною гранулярнiстю (шорсткiстю) поверхонь i розмiрами, формою
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i конфiгурацiєю молекул рiдини мiж поверхнями. У загальному випадку, чим бiльш гладенькими

є поверхнi, тим меншим повинно бути значення C. Слiд вiдмiтити, що макроскопiчний коефiцiєнт

тертя µ для пошкоджених поверхонь має рiзне походження i величину по вiдношенню до C.
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Рисунок 3.11— Залежностi середнього за часом значення сили тертя вiд навантаження для плiвок

товщиною один (лiворуч) i два (праворуч) молекулярнi дiаметри мiж гладенькими стiнками за рiзних

значень зсувної сили.

Графiки на рис. 3.11 можна пояснити наступним чином. Оскiльки поверхнi в моделi є аб-

солютно гладенькими, i молекули мають просту форму, то можна вважати, що в силу тертя дають

внесок лише адгезiйнi взаємодiї, тобто C ≈ 0, i сила тертя визначається першим доданком в (3.15).

Спочатку iз зростанням навантаження рiзко збiльшується кiлькiсть i величина адгезiйних зв’язкiв

молекул води iз поверхнями, тому на рис. 3.11 спостерiгається зростання сили тертя iз збiльшен-

ням L. Пiсля досягнення деякого значення навантаження для даної величини сили зсуву встанов-

люються деякi стацiонарнi значення кiлькостi адгезiйних зв’язкiв i величини сил адгезiї. Оскiльки

у модель не включенi деформацiї поверхонь, то при збiльшеннi L площа контакту не змiнюється,

перший доданок у (3.15) i, вiдповiдно, сила тертя залишаються сталими iз збiльшенням L. Можна

також говорити про аналогiчну змiну зсувних напружень S = F/A, якi часто використовуються в

експериментах. Вiдмiтимо, що експерименти iз простими сферичними молекулами дають схожi за-

лежностi зсувних напружень S вiд навантаження L [5]. Однак, для реальних поверхонь стале зна-

чення S для високих L обумовлене пропорцiйними змiнами F i A внаслiдок деформацiї поверхонь,

а в моделюваннях сталiсть зсувних напружень обумовлена сталiстю даних величин.

Таким чином, модель дає результати, якi у багатьох вiдношеннях вiдповiдають поведiнцi плi-

вок рiдин iз молекулами сферичної форми. Однак, молекули води не можна вiднести до простих

сферичних, i, до того ж, для води мiж атомарно-шорсткими поверхнями в експериментах спостерi-

гається виконання закону Амонтона для широкого дiапазону навантажень. Данi розбiжностi можна

пояснити простотою дослiджуваної моделi. У нiй не враховуються пружнiсть поверхонь, їх шорс-

ткiсть, взаємодiя однiєї з одною (яка вiдбиває наявнiсть сил гiдратацiї у водних розчинах). Необ-
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хiдним є врахування взаємодiї поверхонь iз молекулами води, оскiльки моделювання гiдрофiльних

поверхонь ЛД потенцiалом є спрощеним. Цi фактори можуть мати значний вплив на поведiнку си-

стеми i привести до переваги другого доданку в (3.15). У наступному роздiлi наведено результати

для моделi, у якiй введено атомарний перiодичний рельєф поверхонь.

3.3.2. Плiвка води мiж поверхнями iз перiодичним атомарним рельєфом

На рис. 3.12 - 3.14 подано результати вимiрювань автокореляцiйної функцiї швидкостi й

коефiцiєнту дифузiї для плiвок води, стиснутих мiж абсолютно жорсткими алмазними стiнками iз

перiодичним рельєфом атомарного масштабу. Отриманi залежностi мають вид, аналогiчний до за-

лежностей для системи iз гладенькими пластинами, i вказують на наявнiсть твердоподiбного стану

ультратонкої плiвки води.
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Рисунок 3.12— Часовi залежностi автокореляцiйних функцiй швидкостi (3.14) для плiвок товщи-

ною один (лiворуч) i два (праворуч) молекулярнi дiаметри, стиснутих мiж алмазними стiнками iз

перiодичним рельєфом атомарного масштабу, за рiзних значень навантаження.

Основною вiдмiннiстю поведiнки межової плiвки води мiж атомарно-шорсткими поверхня-

ми є вигляд конфiгурацiй молекул. Так, шари не утворювалися, а мали мiсце структури, наведенi на

рис. 3.15. Також на вiдмiну вiд гладеньких поверхонь за високих навантажень спостерiгалося гори-

зонтальне впорядкування для одношарової плiвки води (як за вiдсутностi, так i за наявностi зсуву),

що також мало мiсце для ЛД рiдин мiж шорсткими поверхнями у комп’ютерних експериментах [5].

На рис. 3.16 подано впорядкованi конфiгурацiї молекул у плiвцi товщиною один молекулярний дiа-

метр.

Горизонтальне впорядкування для плiвки води товщиною два молекулярнi дiаметри мiж

шорсткими поверхнями вiдсутнє i, отже, не спостерiгається впорядкування молекул зсувом. На
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Рисунок 3.13— Часовi залежностi коефiцiєнту дифузiї, розрахованi за формулою (3.12) Ейнштей-

на для плiвки води з одного (лiворуч) i двох (праворуч) шарiв молекул, стиснутих мiж алмазними

стiнками iз перiодичним рельєфом атомарного масштабу, для рiзних значень навантаження.
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Рисунок 3.14— Залежностi коефiцiєнту дифузiї вiд навантаження для плiвки з одного i двох ша-

рiв молекул, стиснутих мiж алмазними стiнками iз перiодичним рельєфом атомарного масштабу,

розрахованi iз використанням вiдповiдних автокореляцiйних функцiй i формули Грiна - Кубо (3.13).

Рисунок 3.15— Типовi конфiгурацiї молекул у вертикальному перерiзi у плiвцi води мiж шорсткими

поверхнями для навантажень 8 (лiворуч) i 30 (праворуч) i нульової сили зсуву.



69

Рисунок 3.16— Конфiгурацiї молекул в площинi xy в одношаровiй плiвцi води мiж шорсткими по-

верхнями за вiдсутностi зсуву для навантажень 20 (лiворуч) i 40 (праворуч).

Рисунок 3.17— Конфiгурацiї молекул у площинi xy для рiзних навантажень i зсувних сил у кiнцi

вiдповiдних моделювань для плiвки товщиною два молекулярнi дiаметри, стиснутої мiж атомарно-

шорсткими алмазними пластинами.

рис. 3.17 подано типовi конфiгурацiї молекул у горизонтальнiй площинi у плiвцi товщиною два мо-

лекулярнi дiаметри для рiзних значень навантажень i зсуву.
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Часовi залежностi сили тертя для шорстких поверхонь аналогiчнi залежностям для гладень-

ких стiнок i тому не наводяться. На рис. 3.18 подано залежностi середнього за часом значення сили

тертя вiд навантаження. Порiвняння з рис. 3.11 показує, що перiодичний атомарний рельєф не при-

водить до якiсних змiн залежностей F (L).
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Рисунок 3.18— Залежностi середнього за часом значення сили тертя вiд навантаження для плiвок

товщиною один (лiворуч) i два (праворуч) молекулярнi дiаметри мiж шорсткими стiнками за рiзних

значень зсувної сили.

Таким чином, як випливає з проведених комп’ютерних експериментiв, характер впорядку-

вання молекул води в значнiй мiрi визначається рельєфом алмазних стiнок. Для шорстких пластин

шари молекул не формуються, площинне впорядкування вiдсутнє. Перiодичний рельєф поверхонь

якiсно не змiнює часовi залежностi сили тертя, а також залежностi середнього за часом значення

сили тертя вiд навантаження.
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РОЗДIЛ 4

БАГАТОВИМIРНИЙ ТЕРМОДИНАМIЧНИЙ ПОТЕНЦIАЛ ДЛЯ ОПИСУ ПЛАВЛЕННЯ

УЛЬТРАТОНКОЇ ПЛIВКИ МАСТИЛА У НАНОПРИСТРОЯХ

4.1. Основнi рiвняння

При товщинi змащувального матерiалу, меншiй за 10 атомарних шарiв, виникає режим ме-

жового тертя [39]. Експерименти показують, що такий тонкий шар мастила проявляє аномальнi

властивостi в порiвняннi з об’ємними рiдинами, або iз мастилами, товщина яких бiльше лише у

декiлька разiв [17]. Зокрема, спостерiгається властивий сухому тертю переривчастий рух (stick-

slip) [17, 40]. Такий режим пояснюється як тверднення, що обумовлено стискуванням поверхонь,

що труться, i подальше стрибкоподiбне плавлення при перевищеннi зсувними напруженнями межi

текучостi (”зсувне плавлення“).

Iснує декiлька феноменологiчних моделей, що дозволяють частково пояснити експеримен-

тально спостережуванi результати. Наприклад, такi як термодинамiчнi [21], механiстична [41] i си-

нергетична [2, 42]. Вони мають як детермiнiстичну [2, 41], так i стохастичну [43, 44] природу. Дослi-

дження також проводяться за допомогою методiв молекулярної динамiки [4, 45]. Виявляється, що

мастило може забезпечувати кiлька кiнетичних режимiв, мiж якими в процесi тертя вiдбуваються

переходи, що приводять до переривчастого руху [17]. У теоретичнiй роботi [43] знайдено три режи-

ми тертя: режим ковзання за малих швидкостях зсуву, регулярний переривчастий режим i режим

ковзання за великих швидкостях зсуву. Iснування цих режимiв пiдтверджують численнi експери-

менти [17, 39, 40, 46].

У роботах [2, 42] в рамках моделi Лоренца для апроксимацiї в’язкопружного середовища

розвинено пiдхiд, згiдно з яким перехiд ультратонкої плiвки мастила з твердоподiбного в рiдинопо-

дiбний стан вiдбувається в результатi термодинамiчного i зсувного плавлення. Проведено опис цих

процесiв, що вiдбуваються в результатi самоорганiзацiї полiв зсувних напружень i деформацiї, а та-

кож температури мастила з урахуванням адитивних шумiв вказаних величин [47,48] i корельованих

флуктуацiй температури [49]. Показано, що у випадку адитивних шумiв встановлюється самопо-

дiбний режим плавлення мастила, у якому часовi ряди напружень набувають мультифрактальних

властивостей. Причини стрибкоподiбного плавлення i гiстерезису, якi спостерiгалися в експери-

ментах [19, 20, 27], розглянуто в роботах [50–52]. Тут також визначено умови реалiзацiї означе-

них особливостей при врахуваннi деформацiйного дефекту модуля зсуву. В рамках вказаної моделi
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також описано перiодичний переривчастий режим тертя, який, проте, має стохастичну складову, i

може реалiзовуватися тiльки за наявностi у системi флуктуацiй. Ще одним недолiком вказаної мо-

делi є те, що вона не враховує навантаження, яке прикладено до поверхонь тертя i при отриманнi

основних рiвнянь застосовано ряд наближень [2].

У даному розглядi запропоновано термодинамiчну теорiю, що заснована на розкладаннi

вiльної енергiї системи за степенями параметра f , який є надлишковим об’ємом [53, 54], що ви-

никає в результатi формування дефектної структури в мастилi при його плавленнi. Рiдиноподiбний

стан iнтерпретується як дiлянка пластичної течiї на дiаграмi навантаження i характеризується на-

явнiстю в мастилi дефектiв [21]. Для опису сильно нерiвноважних процесiв, що вiдбуваються при

ковзаннi двох твердих тiл, що труться та роздiленi шаром мастила, використовується пiдхiд, засно-

ваний на теорiї фазових переходiв Ландау [55–59]. Метою запропонованого дослiдження є вияв-

лення особливостей перiодичного режиму переривчастого тертя у рамках механiчного еквiвалента

трибологiчної системи, оскiльки численнi експерименти вказують саме на перiодичний характер пе-

реривчастого руху [17].

При плавленнi мастила товщиною менше нiж 10 молекулярних шарiв стацiонарнi стани, в

яких воно знаходиться, не є термодинамiчними фазами, а подають кiнетичнi режими тертя, яких мо-

же бути декiлька. При цьому говорять не про тверду i рiдку, а про твердоподiбну i рiдиноподiбну фа-

зи. Про плавлення таких мастил судять по збiльшенню їх об’єму [4] i коефiцiєнта дифузiї [4,5,31,45].

Оскiльки експериментально спостережуваною величиною з зазначених двох є об’єм, для опису ста-

ну мастила введемо параметр f , який має фiзичний сенс надлишкового об’єму [53, 54], що виникає

за рахунок хаотизацiї структури твердого тiла в процесi плавлення. Iз зростанням параметра f ро-

сте густина дефектiв в мастилi, яке за рахунок їх транспорту, що вiдбувається пiд дiєю прикладеного

дотичного напруження, переходить в кiнетичний режим пластичної течiї (рiдиноподiбна фаза).

Запишемо розкладання для густини вiльної енергiї з урахуванням внескiв вiд пружних ком-

понент зсувних деформацiй εe
ij та ентропiї s у виглядi

Φ = Φ∗
0 +

1

2
λ (εe

ii)
2 + µ

(
εe

ij

)2 − αs2 +
c

2
(∇f)2 −

− ϕ0f +
1

2
ϕ1f

2 − 1

3
ϕ2f

3 +
1

4
ϕ3f

4, (4.1)

де Φ∗
0, λ, µ, α, c, ϕ0, ϕ1, ϕ2, ϕ3 – константи розкладання. Причому, у свою чергу,

ϕ0 = ϕ∗0 +
1

2
λ̄ (εe

ii)
2 + µ̄

(
εe

ij

)2
+ αϕs. (4.2)

Пружнi напруження враховуються з точнiстю до квадратичних внескiв через iнварiанти тензора

деформацiй εe
ii, (ε

e
ij)

2 = εe
ijε

e
ji, де пiд iндексами, що повторюються, мається на увазi пiдсумовування.

При цьому перший iнварiант подає слiд тензора деформацiй εe
ii = εe

1+εe
2+εe

3, а другий визначається

виразом [60]

(εe
ij)

2 ≡ (εe
ll)

2 − 2I2 = (εe
1 + εe

2 + εe
3)

2 −
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−2(εe
1ε

e
2 + εe

1ε
e
3 + εe

2ε
e
3) = (εe

1)
2 + (εe

2)
2 + (εe

3)
2. (4.3)

Згiдно з виразом (4.1) в мастилi виникають пружнi напруження

σe
ij =

∂Φ

∂εe
ij

= λεe
iiδij + 2µεe

ij −
(
λ̄εe

iiδij + 2µ̄εe
ij

)
f. (4.4)

Вираз (4.4) можна представити у виглядi ефективного закону Гука

σe
ij = 2µeffε

e
ij + λeffε

e
iiδij (4.5)

з ефективними пружними параметрами1

µeff = µ− µ̄f, (4.6)

λeff = λ− λ̄f, (4.7)

якi зменшуються з плавленням при зростаннi параметра f .

Нескладно показати, що iнварiанти визначаються як

εe
ii =

n

λeff + µeff

, (4.8)

(εe
ij)

2 =
1

2

[(
τ

µeff

)2

+ (εe
ii)

2

]
, (4.9)

де n, τ – нормальна i дотична (зсувна) компоненти напружень, якi дiють на мастило з боку повер-

хонь, що труться2. Спiввiдношення (4.8) та (4.9) подають зв’язок мiж компонентами тензорiв i їх

iнварiантами лiнiйної теорiї пружностi [60].

Запишемо еволюцiйне рiвняння для нерiвноважного параметра f у виглядi рiвняння

Ландау-Халатнiкова

τf ḟ = −∂Φ

∂f
, (4.10)

де введено час релаксацiї τf . У явному виглядi воно запишеться як

τf
∂f

∂t
= −c∇2f + ϕ0 − ϕ1f + ϕ2f

2 − ϕ3f
3 −

n2
(
λ̄ + µ̄

)
(λeff + µeff )

2 , (4.11)

де поява останнього доданку пов’язана з тим, що iнварiанти (4.8) i (4.9) залежать вiд величини на-

длишкового об’єму f .

Температура мастила визначається через вiльну енергiю системи

T = −∂Φ

∂s
= 2αs + αϕf. (4.12)

1При f > µ/µ̄ слiд вважати µeff = 0, а коли f > λ/λ̄, необхiдно приймати λeff = 0.
2Зсувнi напруження τ визначаються iз виразу (4.5) при i 6= j, тобто при δij = 0. У випадку µeff = 0 доданок τ/µeff

в (4.9) слiд замiнювати у вiдповiдностi з (4.5) на 2εe
ij .
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Таким чином, ентропiя є функцiєю температури i надлишкового об’єму. При цьому вiльна енергiя

(4.1) також є функцiєю температури та об’єму.

Для опису процесiв теплообмiну мастила з навколишнiм середовищем введемо температуру

поверхонь тертя Te [2]. У випадку неоднорiдного нагрiву середовища рiвняння теплопровiдностi є

звичайним рiвнянням безперервностi [61]

T
∂s

∂t
= κ∇2T, (4.13)

де коефiцiєнт теплопровiдностi κ вважається постiйним. Для нормальної складової∇2
z з достатньою

точнiстю можна використовувати наближення κ∇2
zT ≈ (κ/h2)(Te − T ), де h – товщина мастила. Iз

врахуванням цього рiвняння (4.13) записується у виглядi

∂s

∂t
=

κ

h2

(
Te

T
− 1

)
+

κ

T
∇2

xyT, (4.14)

де величина h2/κ грає роль часу релаксацiї, протягом якого вiдбувається вирiвнювання температур

по товщинi мастила за рахунок теплопровiдностi.

Скористаємося дебаївським наближенням, що зв’язує пружну деформацiю εe
ij з пластичною

εpl
ij [21]:

ε̇pl
ij =

εe
ij

τε

, (4.15)

де τε – максвеллiвський час релаксацiї внутрiшнiх напружень. Повна деформацiя в шарi визначає-

ться як

εij = εe
ij + εpl

ij . (4.16)

Ця деформацiя задає швидкiсть руху верхнього блоку Vij згiдно з наступним зв’язком [23]:

Vij = hε̇ij = h(ε̇e
ij + ε̇pl

ij). (4.17)

З трьох останнiх спiввiдношень слiдує вираз для пружної компоненти зсувної деформацiї:

τεε̇
e
ij = −εe

ij +
Vijτε

h
. (4.18)

Далi, в рамках цiєї роботи, для спрощення розглядається однорiдна система, i в спiввiдношеннях

(4.1), (4.11), (4.14) вважається∇ ≡ 0.

4.2. Сила тертя

Система кiнетичних рiвнянь (4.11), (4.14), (4.18) з урахуванням визначень (4.2), (4.5) – (4.9),

(4.12) є замкненою i може бути використана для дослiдження кiнетики процесу плавлення. У да-

ному роздiлi розглянемо стацiонарнi режими тертя. Вiдповiдно до рiвнянь (4.14) i (4.18) з часом
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встановлюються стацiонарнi значення температури мастила T0 i пружної компоненти зсувної де-

формацiї εe
ij0:

T0 = Te, εe
ij0 =

Vijτε

h
. (4.19)

Для знаходження стацiонарних станiв всiх величин необхiдно чисельно розв’язати еволюцiйне рiв-

няння (4.11), використовуючи (4.2), (4.5) – (4.9) i визначаючи поточну ентропiю з (4.12) при T = Te,

а значення деформацiї з (4.19).

У експериментальних роботах часто наводяться залежностi сили тертя вiд швидкостi зсуву,

товщини шарiв мастил, нормального тиску [17, 19, 20, 27, 39, 40]. В цьому роздiлi проаналiзуємо

вплив на силу тертя температури мастила i швидкостi зсуву.

У мастилi, окрiм пружних σe
ij , виникають також i в’язкi σvisc

ij напруження. Повне напруження

в шарi є сумою цих двох внескiв

σij = σe
ij + σvisc

ij . (4.20)

Повна сила тертя визначається стандартним чином:

Fij = σijA, (4.21)

де A – площа контактуючих поверхонь. В’язкi напруження в шарi подаються формулою [23]

σvisc
ij =

ηeffVij

h
, (4.22)

де ηeff – ефективна в’язкiсть, яка знаходиться тiльки експериментально i в межовому режимi [23,

62]

ηeff ∼ (ε̇ij)
γ , (4.23)

де γ < 0 для псевдопластичних мастил та γ > 0 для дiлатантних [62]. З урахуванням (4.17), (4.23)

вираз для в’язких напружень (4.22) запишеться у виглядi:

σvisc
ij =

(
Vij

h

)γ+1

. (4.24)

Пiсля пiдстановки (4.20) i (4.24) в (4.21) маємо шуканий вираз для сили тертя 3:

Fij =

[
σe

ij + sgn(Vij)

(
|Vij|
h

)γ+1
]

A, (4.25)

де σe
ij задається формулою (4.5) при i 6= j.

В експериментах у якостi поверхонь тертя зазвичай використовуються атомарно-гладкi по-

верхнi слюди, а в ролi мастила – квазiсферичнi молекули октаметiлциклотетрасiлоксана (ОМЦТС)

3Тут введено знакову функцiю sgn(x) i абсолютне значення швидкостi зсуву |Vij |, оскiльки вона може приймати

також i вiд’ємнi значення.
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i лiнiйнi ланцюговi молекули тетрадекана, або гексадекана [17, 19]. Вказанi експерименти проводя-

ться за наступних умов: товщина мастила h ∼ 10−9 м, площа контакту A ∼ 3 · 10−9 м2, наванта-

ження на верхню поверхню тертя L = (2 ÷ 60) · 10−3 Н, що вiдповiдає нормальним напруженням

n = −L/A = −(6.67÷ 200) · 105 Па. Сила тертя при цьому складає F ∼ (2÷ 40) · 10−3 Н. В межах

зазначених експериментальних робiт виявлено, що мастило плавиться при перевищеннi критичного

значення температури Te > T0 ∼ 300 К або при швидкостi зсуву V > Vc ∼ 400 нм/с. Цi значення

можуть iстотно змiнюватися залежно вiд типу мастила i геометрiї експерименту.

У данiй моделi, вiдповiдно до експериментальних даних, обираються наступнi значення кон-

стант теорiї: Φ∗
0 = 20 Дж/м3, λ = 2 · 1011 Па, λ̄ = 108 Па, µ = 4.1 · 1011 Па, µ̄ = 4 · 1011 Па,

ϕ∗0 = 5 Дж/м3, ϕ1 = 1100 Дж/м3, ϕ2 = 2700 Дж/м3, ϕ3 = 2070 Дж/м3, α = 0.055 К2·м3/Дж,

αϕ = 0.05 К, h = 10−9 м, τf = 1 Па·с, τε = 10−8 с. Зазначимо, що час релаксацiї надлишкового

об’єму τf має розмiрнiсть в’язкостi. Фактично це означає, що iз зростанням ефективної в’язкостi

мастила час встановлення стацiонарного режиму тертя збiльшується.

Залежнiсть (4.25) показана на рис. 1. Рисунок 1а iлюструє той факт, що iз пiдвищенням
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Рисунок 4.1— Залежнiсть стацiонарного значення повної сили тертя Fij (мН) (4.25) вiд температу-

ри поверхонь тертя Te (К) i швидкостi зсуву Vij (нм/с) при γ = 2/3, A = 3·10−9 м2, n = −7·105 Па: а

– кривi 1–4 вiдповiдають постiйним значенням швидкостi зсуву Vij=150 нм/с, 800 нм/с, 1100 нм/с,

1400 нм/с; б – кривi 1–4 вiдповiдають фiксованим значенням температури Te = 200 К, 245 К, 279 К,

310 К.

температури сила тертя зменшується. Розглянемо детальнiше криву 2. Спершу при пiдвищеннi тем-

ператури надлишковий об’єм монотонно зростає. При цьому ефективний модуль зсуву 2µeff (4.6)

зменшується, що приводить до зниження значення пружної компоненти зсувних напружень (4.5) i,

вiдповiдно, до зменшення значення сили тертя (4.25). При перевищеннi температурою критичного

значення Te > Tc0, величина надлишкового об’єму f стрибкоподiбно збiльшується i мастило плави-

ться, що приводить до рiзкого зниження повної сили тертя. З подальшим пониженням температури
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мастило твердне тепер уже при її меншому значеннi Te = T 0
c . При цьому залежнiсть має гiстерези-

сний характер, що вiдповiдає фазовим переходам першого роду. Згiдно з рисунком 1а з пiдвищен-

ням швидкостi зсуву мастило плавиться при меншому значеннi температури. При швидкостi вищiй

за деяке критичне значення мастило незалежно вiд температури завжди рiдиноподiбне (крива 4), i

сила тертя зменшується разом з температурою за рахунок зменшення модуля зсуву (розрiдження

мастила).

Таким чином, при малих температурах (Te < T 0
c ) реалiзується один мiнiмум потенцiалу Φ(f),

який вiдповiдає стацiонарному стану з малим значенням f (твердоподiбне мастило). В областi тем-

ператур T 0
c < Te < Tc0 спiвiснують два мiнiмуми Φ(f). Проте система не може перейти у стан,

що вiдповiдає другому мiнiмуму, оскiльки цi мiнiмуми роздiляє максимум енергiї. При подальшому

збiльшеннi температури Te > Tc0 розмежовуючий максимум зникає, i мастило за механiзмом фазо-

вого перетворення першого роду переходить в стан, що вiдповiдає єдиному мiнiмуму при великому

значеннi f , тобто плавиться. Якщо пiсля цього знижувати температуру, то з появою першого мiнi-

муму система знову не зможе перейти у вiдповiдаючий йому стан iз-за наявностi розмежовуючого

максимуму. З його зникненням при Te = T 0
c мастило стрибкоподiбно твердне.

Рис. 1б демонструє декiлька iншу поведiнку. Тут, згiдно з (4.25), за малих швидкостей зсуву

мастило твердоподiбне, i вiдповiдне значення σe
ij велике. Пiдвищення швидкостi в такому режимi

приводить до зростання обох компонент сили тертя (4.25) i тому вона швидко збiльшується. При

подальшому пiдвищеннi швидкостi мастило плавиться i пружне зсувне напруження (4.5) iстотно

зменшується, що, в свою чергу, приводить до рiзкого зниження повної сили тертя. З подальшим

збiльшенням швидкостi значення Fij зростає за рахунок обох компонент сили тертя, якi ростуть

iз швидкiстю зсуву. Згiдно з кривою 4 в рiдиноподiбному станi сила тертя (4.25) також зростає за

рахунок збiльшення швидкостi. Тобто реалiзується ситуацiя, схожа з поведiнкою системи при пiд-

вищеннi температури (рис. 1а), з тiєю вiдмiннiстю, що у разi зсувного плавлення iз збiльшенням

температури поверхонь тертя зростає площа фiгури, яку обмежує гiстерезис. З пiдвищенням тем-

ператури мастило плавиться при менших швидкостях зсуву. Зазначимо, що результати, якi подано

на рис. 1б, якiсно збiгаються з новою картою тертя для межового режиму, запропонованою в робо-

тi [23] в результатi узагальнення експериментальних даних. Залежностi сили тертя вiд температури,

типу поданих на рис. 1а, в даний час експериментально не вимiрюються.

4.3. Трибологiчна система

Поданi на рис. 1 залежностi отримано за фiксованої швидкостi зсуву верхньої поверхнi тер-

тя. Проте динамiчнi характеристики трибологiчної системи визначаються не тiльки силою тертя,
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наведеною на вказаному рисунку, а також i властивостями системи в цiлому. Зокрема, згiдно з екс-

периментами, в областi гiстерезису залежностi на рис. 1 можлива реалiзацiя переривчастого ре-

жиму тертя (stick − slip) [4, 5, 17, 19, 23, 41, 43, 44], з’ясуванню особливостей якого присвячено цю

роботу. Типова схема трибологiчної системи подана на рис. 2. На схемi пружину iз жорсткiстю k

h
F k

L V

M

X

V0

Рисунок 4.2— Схема трибологiчної системи.

пов’язано з блоком масою M , до якого прикладено додаткове навантаження L. Блок розташований

на гладкiй поверхнi, вiд якої вiдокремлений шаром мастила товщиною h. Вiльний кiнець пружини

приводиться в рух з постiйною швидкiстю V0. При русi блоку виникає сила тертя F (4.25), що чи-

нить опiр його пересуванню. Для ультратонких шарiв змащувальних матерiалiв в режимi межового

тертя швидкостi блоку V i пружини V0 можуть не збiгатися iз-за осцилюючого характеру сили F ,

що приводить до переривчастого руху блоку. Даний режим нагадує сухе тертя без мастила.

Рiвняння руху верхнього блоку має вигляд [17, 21, 41]4

MẌ = k

 t∫
0

V0dt′ −X

− F, (4.26)

де t = t′ – час руху. У випадку постiйного значення швидкостi зсуву V0 iнтеграл у (4.26) звичай-

но можна замiнити виразом V0t. Для обчислення часової еволюцiї сили тертя останнє рiвняння

необхiдно розв’язувати спiльно з (4.11), (4.14), (4.18), визначаючи при цьому силу тертя з (4.25).

Проте, часи релаксацiї деформацiї τε i ентропiї τs = h2/κ за рахунок тонкостi мастила, можна по-

класти малими в порiвняннi з часом релаксацiї надлишкового об’єму τf . Тому, в межах наближення

τf � τε, τs, розв’язуватимемо спiльно два рiвняння (4.26), (4.11), визначаючи температуру i дефор-

мацiю з (4.19), а ентропiю з (4.12).

Результат розв’язку вказаних рiвнянь наведений на рис. 3. Згiдно з останнiм сила тертя спо-

чатку монотонно зростає, оскiльки мастило твердоподiбне, а швидкiсть зсуву збiльшується. Коли

вона перевищує критичне значення Vc0, мастило плавиться, за рахунок чого зменшується сила тер-

тя, росте швидкiсть руху верхнього блоку V i вiн швидко перемiщується на велику вiдстань. При

цьому зменшується натягнення пружини i, вiдповiдно, швидкiсть зсуву. Коли вона стає меншою за

значення, що необхiдне для пiдтримки мастила в рiдиноподiбному станi, останнє твердне, i сила тер-

тя починає зростати. Описаний процес перiодично повторюється у часi. Зазначимо, що швидкiсть,

4Оскiльки розглядається зсув в одному напрямi, далi для зручностi запису опускатимемо тензорнi позначення.
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Рисунок 4.3— Залежнiсть сили тертя F (мН), швидкостi зсуву поверхнi тертя V (нм/с) та її коор-

динати X (мкм) вiд часу t (с) при параметрах n = −7 · 105 Па, M = 0.4 кг, k = 480 Н/м, Te = 250 К,

V0 = 1400 нм/с.

при якiй мастило твердне, не збiгається з аналогiчною швидкiстю, наведеною на рис. 1. Це пов’я-

зано з рiзким збiльшенням швидкостi зсуву V при плавленнi i вiдповiдним збiльшенням параметра

f . Згiдно з (4.6) модуль зсуву при цьому стає менше нуля i його необхiдно вважати за нульовий, що

змiнює вид потенцiалу (4.1). При цьому за наявностi пружних деформацiй (4.18) пружнi напруже-

ння в мастилi згiдно з (4.5) стають нульовими, що i обумовлює зниження сили тертя, а мастило при

цьому тече.

На рис. 4 показано залежнiсть повної сили тертя F (4.25), надлишкового об’єму f i пру-

жної компоненти зсувних напружень σe
ij (4.5) вiд часу при збiльшеннi швидкостi зсуву V0. Спочатку

рух верхнього зрушуваного блоку (V0 = V01) приводить до зростання надлишкового об’єму f . Ко-

ли f досягає критичного значення, мастило плавиться за механiзмом фазового перетворення пер-

шого роду, при цьому параметр f стрибкоподiбно збiльшується. Мастило пiсля цього знову почи-

нає тверднути, оскiльки зменшується вiдносна швидкiсть зсуву поверхонь тертя (див. рис. 3). Пi-

сля повного тверднення в ньому з’являється пружне напруження, подальше зростання якого зно-
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Рисунок 4.4— Залежнiсть сили тертя F (мН), надлишкового об’єму f i пружної компоненти на-

пружень σe
ij (МПа) вiд часу t (с) при параметрах рис. 3 i швидкостях зсуву V01 = 650 нм/с,

V02 = 1800 нм/с, V03 = 2246.7 нм/с, V04 = 2247 нм/с.

ву приводить до збiльшення параметра f , поки той досягне критичного значення, необхiдного для

плавлення, i процес повторюється знову. В результатi встановлюється перiодичний переривчастий

(stick−slip) режим плавлення/тверднення. При пiдвищеннi швидкостi до значення V0 = V02 частота

stick− slip пiкiв збiльшується за рахунок того, що при цiй швидкостi у системi швидше встановлю-

ється критичне значення f . Вiдповiдно, мастило швидше плавиться, а тому за один i той же промi-

жок часу система встигає зробити бiльшу кiлькiсть переходiв плавлення/тверднення. З подальшим

збiльшенням швидкостi V0 = V03 частота stick − slip пiкiв знову зменшується. Це вiдбувається за

рахунок того, що на залежностi F (t) з’являються довгi кiнетичнi дiлянки F = const. Слiд зазначити,

що в цьому режимi параметр f при плавленнi спочатку рiзко зростає завдяки швидкому збiльшен-

ню швидкостi зсуву верхнього блоку V . Стацiонарнiй кiнетичнiй дiлянцi вiдповiдає менше значення

надлишкового об’єму f , що встановлюється пiсля рiзкого початкового зсуву верхньої поверхнi, що

треться, за рахунок вивiльнення частини механiчної потенцiальної енергiї розтиснутої пружини. При

подальшому зростаннi швидкостi V0 = V04 переривчастий режим зникає i встановлюється кiнети-
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чний режим тертя рiдиноподiбного мастила, що характеризується бiльшим значенням надлишко-

вого об’єму f i нульовими пружними зсувними напруженнями σe
ij . Зазначимо, що рiдиноподiбний

стан не завжди характеризується нульовим значенням напружень σe
ij , i в даному випадку цей факт

обумовлений рiвнiстю ефективного модуля зсуву мастила (4.6) нулю в рiдиноподiбному станi [21].

Таким чином, при збiльшеннi швидкостi частота stick − slip пiкiв спочатку збiльшується, а потiм

зменшується за рахунок появи довгих кiнетичних дiлянок. При перевищеннi критичного значення

швидкостi V0 режим stick− slip зникає. Описана поведiнка добре узгоджується з експерименталь-

ними даними [17].

У експериментах також часто дослiджується вплив на характер плавлення мастила зовнi-

шнього нормального тиску, що прикладений до поверхонь тертя [5, 17]. Такi експерименти показу-

ють, що тиск впливає на параметри трибологiчної системи нетривiальним чином. Наприклад, для

мастил з ланцюгових молекул гексадекана iз зростанням тиску критична швидкiсть зсуву зменшує-

ться, а для квазiсферичних молекул ОМЦТС вона, навпаки, збiльшується [17]. Тиск також впливає

на частоту i амплiтуду stick − slip переходiв [17]. В межах нашої моделi згiдно з рiвнянням (4.11)

зростання навантаження на поверхнi тертя приводить до зменшення надлишкового об’єму, що по-

винно сприяти твердненню мастила.

На рис. 5 подано часову залежнiсть сили тертя при рiзних значеннях нормального тиску, дiю

якого направлено на стиснення поверхонь тертя. При температурi, нижчiй за критичне значення
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Рисунок 4.5— Залежнiсть сили тертя F (мН) вiд часу t (с) при параметрах рис. 3 i зовнiшньому

нормальному навантаженнi n1 = −7·105 Па, n2 = −50·105 Па, n3 = −80·105 Па, n4 = −100·105 Па.

Верхня панель вiдповiдає температурi Te = 250 К, нижня – Te = 400 К.
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(верхня панель рисунка), реалiзується переривчастий режим тертя. Причому, iз зростанням тиску

збiльшується амплiтуда stick − slip переходiв та значення кiнетичної i статичної сил тертя, а та-

кож зменшується частота переходiв. При тиску, що вiдповiдає нормальному напруженню n = n4,

stick − slip режим не реалiзується. Проте, при цьому встановлюється не кiнетичний режим, що

вiдповiдає рiдиноподiбному мастилу, а вiдбувається тверднення мастила унаслiдок стиснення стi-

нок. За рахунок цього мастило вже не може розплавитися, тому встановлюється велике значення

сили тертя F , що вiдповiдає твердоподiбному мастилу i малому значенню надлишкового об’єму f ,

оскiльки стиснення стiнок сприяє виникненню в мастилi дальнього порядку чергування атомiв. На

нижнiй панелi рисунка подано залежнiсть, яка має мiсце при пiдвищенiй температурi поверхонь

тертя Te. Тут видно, що встановлюється кiнетичний режим тертя, який вiдповiдає малому значенню

сили тертя i великому значенню надлишкового об’єму f . Проте, при n = n4 наступає stick − slip

режим, оскiльки при такому значеннi нормального напруження n згiдно з рiвнянням (4.11) масти-

ло вже не може бути завжди рiдиноподiбним. З подальшим зростанням тиску слiд чекати повного

тверднення мастила, як на верхнiй панелi рисунка при n = n4. Таким чином, виявлено три режими

тертя: 1) кiнетичний режим, в якому мастило завжди рiдиноподiбне; 2) переривчастий режим, що

вiдповiдає перiодичному плавленню/твердненню; 3) режим сухого тертя, що характеризується ве-

ликим значенням сили тертя i твердоподiбною структурою мастила. Цi режими знайдено також в

роботi [43] в рамках стохастичної моделi.

На рис. 6 подано залежнiсть сили тертя вiд часу при пiдвищеннi температури поверхонь тер-

тя, яка в даному розглядi збiгається з температурою мастила. Видно, що пiдвищення температури
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Рисунок 4.6— Залежнiсть сили тертя F (мН) вiд часу t (с) при параметрах рис. 3 i температурi

поверхонь тертя Te1 = 150 К, Te2 = 200 К, Te3 = 250 К, Te4 = 300 К.

приводить до зниження амплiтуди коливань сили тертя i збiльшення частоти фазових переходiв

рiдиноподiбне – твердоподiбне мастило. При Te = Te4 наступає режим ковзання, що характери-

зується постiйним значенням кiнетичної сили тертя i незмiнною швидкiстю зсуву верхнього блоку.

Таким чином, пiдвищення температури сприяє плавленню мастила. Дана залежнiсть є прогнозую-

чою, оскiльки експерименти з подiбним дослiдженням впливу температури нам невiдомi.
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ВИСНОВКИ

В результатi проведеного дослiдження були виявленi причини, що приводять до переривча-

стого режиму тертя який є основною причиною руйнування деталей, що труться, в нанопристроях.

Результати роботи дозволяють розширити уявлення про фiзику тертя об’єктiв нанорозмiрiв, коли

звичайнi закони не виконуються.

Головнi результати можна подати наступними висновками (по роздiлах):

1. Проведено дослiдження впливу корельованих флуктуацiй температури мастила, якi описую-

ться процесом Орнштейна-Уленбека, на характер її плавлення. Цi флуктуацiї представляють

кольоровий шум що характеризується iнтенсивнiстю I i часом кореляцiї τλ . Розглянута по-

ведiнка найбiльш ймовiрного значення зсувних напружень, i побудованi фазовi дiаграми як у

разi переходу другого роду – плавлення аморфного мастила, так i пiд час переходу першого

роду – плавлення кристалiчного мастила.

Показано, що у разi безперервного перетворення при малих iнтенсивностях I перехiд до рi-

динного режиму тертя вiдбувається, минуючи область переривчастого тертя, тобто має хара-

ктер переходу другого роду — плавлення аморфного мастила. У зворотному випадку великих

I реалiзується перехiд першого роду, вiдповiдаючий плавленню кристалiчного мастила.

При врахуваннi деформацiйного дефекту модуля зсуву показано, що змiна значення I iнтен-

сивностi флуктуацiй температури поверхонь, що труться, може перевести систему з режиму

сухого тертя до рiдинного, при цьому останнiй виникає при двох значеннях зсувних напру-

жень. Вiдповiдно на фазовiй дiаграмi з’являються областi, де переривчастий (stick − slip)

режим тертя характеризується наявнiстю метастабiльного рiдиноподiбного стану мастила, а

також можуть вiдбуватися переходи мiж метастабiльним i стiйким рiдкими станами мастила.

Розглянутий самоподiбний режим тертя i з’ясовано, що при цьому твердоподiбному стану ма-

стила вiдповiдає ненульовий максимум функцiї розподiлу при σ0 ≈ 0. За наявностi дефор-

мацiйного дефекту модуля зсуву можливо виникнення переривчастого руху, що характеризу-

ється спонтанними переходами мiж трьома стацiонарними значеннями зсувних напружень,

при якiй реалiзується сухе, метастабiльне i стiйке рiдинне тертя.

З’ясовано, що кольоровий шум приводить до степеневого виду розподiлу напружень в областi

їх малих значень навiть при низьких температурах поверхонь тертя, що вiдповiдають сухому

тертю. Це означає, що кореляцiї флуктуацiй приводять до виникнення самоподiбного режиму

поведiнки твердоподiбного мастила.

2. Проведено врахування деформацiйного дефекту модуля зсуву плiвки мастила, яке дозволяє

представити фазовий перехiд першого роду, що вiдповiдає плавленню кристалiчного мастила.
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При цьому рiдиноподiбний i твердоподiбний стани роздiленi потенцiйним бар’єром, i вони є

метастабiльними фазами, якi можуть спiвiснувати. За вiдсутностi потенцiйного бар’єру реа-

лiзується фазовий перехiд другого роду, що вiдповiдає безперервному плавленню аморфного

мастила.

Показано, що може реалiзуватися як стрибкоподiбне плавлення мастила, коли внутрiшнi

зсувнi напруження перевищують певне критичне значення, так i безперервне плавлення. Згi-

дно iз залежнiстю стацiонарних напружень вiд температури поверхонь тертя, iснують три ре-

жими поведiнки мастила. Перший вiдповiдає нульовим зсувним напруженню i деформацiї,

другий – гукiвськiй дiлянцi дiаграми вантаження, i третiй – дiлянцi пластичної течiї. Стрибко-

подiбне плавлення характеризується гiстерезисом залежностей стацiонарних напружень вiд

деформацiї i температури поверхонь тертя, який спостерiгається в експериментах. Знайдено

параметри системи, при яких реалiзується гiстерезисна поведiнка.

Методом фазової площини проаналiзовано еволюцiю напружень i деформацiї, а також швид-

костi змiни напружень. Знайдено режим, в якому стiйкi стацiонарнi стани мастила досягаю-

ться в результатi релаксацiйних коливань, якi представляють переривчасте тертя. До твер-

доподiбного стану система повiльно релаксує по гукiвськiй дiлянцi, до рiдиноподiбного – по

пластичнiй.

3. Методом молекулярної динамiки дослiджено поведiнку межової плiвки води, молекули якої

представленi моделлю ТIР4Р, стиснутої мiж абсолютно жорсткими алмазними поверхнями.

Вивчено рiвноважнi й динамiчнi характеристики системи в залежностi вiд зовнiшнього наван-

таження, зсувної сили, товщини плiвки i рельєфу поверхонь.

Результати проведених комп’ютерних експериментiв указують на перехiд ультратонкої плiвки

води до твердоподiбного стану iз збiльшенням зовнiшнього навантаження. Це виявляється у

зменшеннi коефiцiєнту дифузiї й утвореннi молекулами рiдини квазiдискретних шарiв. У плiвцi

товщиною два молекулярних дiаметри за високих навантажень молекули також упорядкову-

ються паралельно до поверхонь. Отримано часовi залежностi сили тертя i змiни її середнього

значення iз навантаженням. У цiлому, поведiнка розглядуваної моделi узгоджується iз експе-

риментами для простих рiдин, молекули яких мають сферичну форму.

Виявлено значний вплив рельєфу поверхонь на характер впорядкування молекул плiвки води.

При цьому рельєф поверхонь якiсно не впливає на часовi залежностi сили тертя i на залежно-

стi сили тертя вiд зовнiшнього навантаження.

4. Запропонована теорiя дозволяє описати ефекти, що спостерiгаються при плавленнi ультра-

тонкої плiвки мастила в режимi межового тертя. Проведено узгоджений розгляд термодинамi-

чного i зсувного плавлення. Розглянуто залежнiсть сили тертя вiд швидкостi зсуву i темпера-
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тури. При високiй температурi поверхонь тертя зсувне плавлення наступає при меншому зна-

ченнi швидкостi зсуву (зсувних напружень), а при подальшому збiльшеннi температури ма-

стило плавиться навiть при нульовiй швидкостi зсуву. У моделi враховано вплив температури,

зсувне плавлення i зовнiшнiй тиск. Це головнi чинники, що вивчаються експериментально.

Дослiджено просту трибологiчну систему i отримано часовi залежностi сили тертя при пiд-

вищеннi швидкостi зсуву, тиску i температури. Показано, що в системi в широкому дiапазонi

параметрiв реалiзується переривчастий режим тертя, який спостерiгається експерименталь-

но. З’ясовано, що тиск впливає на систему нетривiальним чином. Отриманi результати якiсно

збiгаються з вiдомими експериментальними даними. Оскiльки модель є кiлькiсною, її моди-

фiкацiї можуть використовуватися для опису конкретних експериментiв.

Результати роботи опублiковано у статтях [63–72] та тезах конференцiй [73–78].
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